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RESUMO

GOMES, Valerio de A., Modelagem e simulacio fluidodinaAmica da dispersao
de poluentes na microescala atmosférica, 2017. Tese (Doutorado) — Faculdade de

Engenharia Quimica, Universidade Federal de Campina Grande, Paraiba, 2017.

O desenvolvimento de modelos matematicos aplicados a simulac@o de dispersao
de poluentes na atmosfera, utilizando fluidodindmica computacional, tem sido cada vez
mais intenso em fun¢do da evolucdo tecnoldgica das rotinas computacionais. Porém, o
maior desafio ainda € o entendimento e a modelagem adequada dos fendmenos que
caracterizam a dispersdao quando ocorrem em regime turbulento. Para o fechamento dos
termos que representam a turbuléncia, o modelo de duas equacdes k- padrio € o que mais
largamente tem sido utilizado. Contudo, este € um modelo desenvolvido a altos nimeros
de Reynolds e apresenta limitagdes quando o escoamento ocorre proximo das paredes do
dominio. Desta forma, quando os efeitos de escoamentos a baixos nimeros de Reynolds
devem ser levados em consideragdo (quando a viscosidade molecular ndo pode ser
desprezada), fungdes amortecedoras devem ser inseridas resultando em uma espécie de
k-& para baixos nimeros de Reynolds. Com isso, esta tese tem como objetivo apresentar
o desenvolvimento de um modelo de dispersdo atmosférica matemético, tendo como
contribuicao cientifica o desenvolvido de equagdes empiricas para defini¢do da fungdo
amortecimento (f,,) no cdlculo da viscosidade turbulenta, em complemento as fungdes
“paredes” utilizadas comumente pelos codigos computacionais comerciais, corrigindo
desta forma o modelo k-& padrao. Como ferramenta computacional, foi utilizado o
software CFX® para as simulacdes fluidodinidmicas. Para validagdo do modelo, foram
utilizados os dados do experimento de Copenhagen. Os indices estatisticos do modelo
também foram comparados com os resultados de outras pesquisas encontradas na
literatura. Os resultados mostraram que a metodologia proposta foi capaz de simular o
experimento de campo com um nivel bastante satisfatério, atingindo um erro quadratico

médio normalizado (NMSE) de 0,02 e um fator de correlacao (Cor) de 0,95.

Palavras-Chaves: viscosidade turbulenta, turbuléncia, modelo k-& padrdo, funcio

amortecimento
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ABSTRACT
GOMES, Valerio de A. Modeling and fluid dynamics simulation of pollutant

dispersion in the atmospheric microscale. 2017. Tese (Doutorado) — Faculdade de

Engenharia Quimica, Universidade Federal de Campina Grande, Paraiba, 2017.

The development of mathematical models, which simulate the dispersion of
pollutants in the atmosphere using computational fluid dynamics, has been increasingly
intense due to the technological evolution of computational routines. For the closure of
the terms representing the turbulence, the model of standard two equations k-¢ 1is the most
widely used. However, when the effects of low Reynolds numbers should be considered
(when molecular viscosity cannot be neglected), damping functions should be inserted
resulting in a kind of k-& for low Reynolds numbers. This thesis aims to present the
development of a mathematical atmospheric dispersion model, whose scientific
contribution is the development of empirical equations to define the damping function
() in the calculation of turbulent viscosity, in addition the functions "walls" commonly
used by commercial computer codes. As a computational tool, CFX® software has been
used to perform fluid dynamics simulation. For the validation of the model, the data from
the Copenhagen experiment were used. The statistical indices of the model were also
compared with the results of other studies found in the literature. The results showed that
the proposed methodology was able to simulate the field experiment with a very
satisfactory level, reaching a normalized mean square error (NMSE) of 0.02 and a

correlation factor (Color) of 0.95.

Key Words: eddy viscosity, turbulence, k-¢ standard model, damping function
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1. INTRODUCAO

A qualidade do ar tem se tornado uma preocupag¢do mais intensa nas ultimas
décadas em todo o mundo, e com isso tem exigido maior conhecimento das medidas
mitigadoras associadas ao controle de processo, equipamentos de controle de poluicdo e
seus mecanismos de transporte envolvidos.

A importancia do estudo das dispersdes atmosféricas tornou-se mais evidente com
o aumento das emissdes de poluentes causadas pelo crescimento das dreas urbanas,
incluindo o aumento da frota de veiculos e o crescimento industrial. Outro fator, que tem
levado ao estudo sistematico do comportamento da dispersao de poluentes na atmosfera,
€ a localizagdo fisica dos grandes centros urbanos e industriais. Em geral estes centros
estdo localizados em regides bastante heterogéneas em termos de relevo, tipos de solo e
ocupacdo. Dependendo do grau de variagdo dessas varidveis a dispersdo das emissdes
torna-se mais dificil de ser caracterizada. Com isso, o entendimento prévio do impacto
dessas varidveis na dispersdo dos poluentes € primordial para definicio até mesmo da
viabilidade de instalagdo de empreendimentos numa determinada regido, especialmente
naquelas localizadas nos paises em desenvolvimento.

Apesar do registro histérico de varios casos de lancamento de poluentes no ar,
com niveis preocupantes a saude publica, como o caso da cidade de Cubatdao-SP na década
de 80, e de movimentos em prol da exigéncia de leis especificas que protegessem a
qualidade do ar, no Brasil somente com a Constitui¢cao Federal de 1988 € que esse assunto
ficou mais evidente. Posteriormente com a definicio da Resolucdo do CONAMA,
numero 3, de 1990 € que o Brasil definiu limites para qualidade do ar no territorio
nacional.

A Constitui¢do Federal Brasileira de 1988 conferiu protecao ao meio ambiente de
forma bem abrangente, inclusive no que diz respeito a necessidade do estudo prévio de
impacto ambiental e a indenizacdo dos danos causados ao meio ambiente. A Lei de
Politica Nacional do Meio Ambiente (Lei 6.938/81) adotou a teoria do “risco da
atividade”, criando o regime da responsabilidade civil objetiva pelos danos ambientais
causados. Isso significa que o agente poluente, independentemente de sua conduta ser
intencional ou nao, tem o dever de indenizar.

A poluicdo atmosférica tem ganhado grande projecdo gracas ao trabalho da

Organizacao Mundial da Saide (OMS). Em 2014, a OMS estimou que apenas 12% da



populacdo mundial vive em cidades com qualidade do ar em conformidade aos padrdes
estabelecidos comprovadamente pelo monitoramento e por relatérios frequentes. Em abril
de 2014, a OMS publicou relatério estimando que em 2012 ocorreram 3,7 milhdes de
mortes de pessoas com menos de 60 anos de idade causadas pela poluicdo atmosférica
(OMS, 2014).

O trabalho proativo de fazer as devidas avaliacdes de impacto ambiental, e isso
logicamente inclui as avaliacdes de qualidade do ar, € fundamental para o estabelecimento

da sustentabilidade no &mbito dos novos empreendimentos e dos j4 existentes também.

1.1. Motivacao

O monitoramento e gerenciamento da qualidade do ar sdo quesitos de suma
importancia na gestdo ambiental de qualquer empresa que tenha fontes de emissdes
atmosféricas instaladas nas suas dependéncias. A simulacdo de dispersdao das emissdes
atmosféricas, e consequentemente a predi¢ao da qualidade do ar de forma analitica, ¢ uma
pratica mais comum de ser realizada quando o empreendimento precisa demonstrar qual
serd o impacto de novos projetos ou grandes expansdes para os Orgdaos ambientais
competentes. Com isso, a existéncia de um modelo matemadtico simples, assertivo e de
acesso ilimitado é de fundamental importancia para que possam ser avaliadas, com
combinacdes inesgotdveis, todas as varidveis que impactam na dispersdo das emissdes
dos poluentes em andlise. Desta forma, de posse deste tipo de ferramenta, pode-se ter uma
avaliacdo abrangente e mais completa sobre o grau de impacto das varidveis em questao,
contribuindo de forma mais contundente nas andlises criticas de mudanga de processo ou
condi¢Oes atmosféricas.

Assim sendo, a modelagem e simulacdo da dispersdo atmosférica podem ser

largamente utilizada na pratica para:

1) Avaliagdo do impacto ambiental das emissdes de novos projetos, bem como o
atendimento aos padrdes legais de qualidade do ar;

2) Avaliacdo do design de novos projetos para definicdo da localizagdo e altura de
chaminés;

3) Avaliacdo da correta localizacdo das estagdes de monitoramento da qualidade do
ar, sob o impacto da dispersdo da pluma de contaminantes;

4) Avaliagao do impacto dos sistemas de tratamento e controle de emissdes nas

chaminés.



Apesar de existirem vdrios modelos validados e aceitos pelos Orgaos
regulamentadores competentes, € sabido que algumas simplificacdes e consideracdes
podem invalidar os estudos em questdo. Por exemplo, no caso de regides com topografias
complexas (colinas, montanhas ou vales) esses modelos matemdticos simples ja ndo
produzem resultados satisfatorios. Neste caso, estudos utilizando tinel de vento
(desenvolvidos em laboratério) e modelos fisicos em escala reduzida sdao mais aplicaveis
para fins de regulamentacdo ambiental.

Todavia, o avanco no desenvolvimento computacional de rotinas e softwares
modernos, sobretudo no que diz respeito a técnicas de fluido dindmica computacional
(CFD), tem contribuido para a implementacdo de modelos de dispersdao atmosférica
considerando varidveis complexas como: topografias irregulares, estabilidade
atmosférica, fendmenos quimicos, fatores de turbuléncia e etc. Assim, a modelagem
matematica da dispersdo atmosférica tem avancado cada vez mais em relagdo aos
experimentos em laboratério e em escalas reduzidas, considerando ndo sé o custo
reduzido comparativamente, mas também a possibilidade de simula¢cdes de fendmenos
que nao sio conseguidos nos experimentos de escalas reduzidas e tiineis de vento.

Com isso, a motivacdo para este trabalho estd fundamentada na necessidade do
desenvolvimento de técnicas de modelagem robustas, que possam contribuir para o
aperfeicoamento de modelos matematicos de predi¢ao da qualidade do ar, considerando

simulacdes de experimentos de campo e varidveis complexas de turbuléncia.

1.2. Revisao Bibliografica

Os esforcos para entender os fendmenos de dispersao de poluentes na atmosfera
terrestres, iniciaram antes mesmo do avango tecnoldgico de computares com sub-rotinas
capazes de resolver em minutos o que antes era impossivel de se calcular. Desta forma,
os registros dos primeiros estudos da dispersdo de substincias na atmosfera datam das
primeiras décadas do século passado, como os trabalhos de Richardson (1922),
Richardson (1926), Taylor (1921), Taylor (1960), Rossby (1932), Bosanquet e Pearson,
(1936), Hewson, (1945) e Baron et al. (949). Desta lista, o inglés Lewis Fry Richardson
Richardson, (1922) efetuou a primeira tentativa de simular a dindmica atmosférica de
forma numérica. Sua técnica consistia em resolver equacdes diferenciais através do
método de diferencas finitas. Em 1932 Sutton (1932) publicou um trabalho apresentando

uma teoria para a difus@o turbulenta na atmosfera. Também Sutton (1947a), Sutton



(1947b) e Sutton (1950) estudou o problema da difusdo na baixa atmosfera a partir de
fontes continuas pontuais (chaminés) e de linha, considerando também gases quentes, em
que era assumida uma distribui¢ido gaussiana da concentragdo a partir da linha de centro
da pluma.

Em 1963, Brock e Hewson (1963) realizaram o primeiro trabalho numérico
constatado na literatura. Utilizando um computador analégico, os autores calcularam a
dispersdo turbulenta entre a camada de inversdo e o solo, com difusividades turbulentas
constantes ou funcao da distancia percorrida pela pluma. Outro resultado importante foi
publicado por Frenkiel (1952) que apresentou a equacdo para as concentragdes ¢ =
c(x,y,z,t) para uma fonte pontual instantanea ("puff"), assumindo distribuicdo gaussiana
nas direcdes transversais a do vento. Lantz (1972) simulou numericamente a dispersao de
poluentes de multiplas fontes para determinar a melhor localizagdo de plantas industriais.
No mesmo periodo, Lee (1972) realizou trabalhos semelhantes, focados em terrenos nao-
planos, utilizando de forma pioneira, o método de elementos finitos.

Logos com os primeiros estudos publicados sobre as diferentes metodologias de
abordar a questao da dispersdo atmosférica, foram definidas duas classes de abordagens

sobre a modelagem matemdtica do fendmeno:

1) Abordagem euleriana: a dispersdo é estudada em termos de uma equacao
diferencial parcial para a conservagao da massa da substancia considerada,
sendo resolvida em uma malha (grade) fixa no tempo e no espago (Figura

1.1).
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Figura 1.1 — Sistema de referéncia euleriano. Adaptado de Zannetti (1990)

2) Abordagem lagrangeana: utilizam um sistema de referéncia que segue o
movimento da atmosfera (Figura 1.2). O sistema de coordenadas é baseado

na posi¢ao de uma particula em um tempo ¢, relativo a sua posicao (a,b,c)

em um tempo de referéncia 7.

Parcela de ar no tempo t + At

Parcela de ar no tempo t

Figura 1.2 — Sistema de referéncia lagrangeano. Adaptado de Zannetti (1990)



1.2.1. Modelos Eulerianos

Na modelagem euleriana, a dispersdo € estudada em termos de uma equagdo
diferencial parcial para a conservacdo da massa da substincia considerada, sendo
resolvida em uma malha (grade) fixa no tempo e no espaco. Elas fornecem valores médios
de concentragdo, para os poluentes considerados, em um ponto no espago. A partir das
equagoes de conservagdo € possivel obter um modelo matematico da dispersao de uma
fonte, dadas as apropriadas condicdes iniciais e de contorno, e dos coeficientes de difusdo
(Stull, 1998).

Os modelos eulerianos se baseiam na resolu¢do da equagdo da conservacido da

massa da espécie quimica de poluentes expressa em termos de concentracdo (Mello,

2010):

8_C+U8_C+V8_C+W8_C=_8uc _aVC _8WC

+S (1.1)
ot ox oy 0z ox oy 0z

onde C € a concentracdo média, U, V e W sdo as velocidades médias componentes do
vento nas dire¢des x, y e z e S é o termo fonte. Os termos «'c , v'c € wec representam
os fluxos turbulentos de poluentes na direcdo longitudinal, lateral e vertical,
respectivamente.

O modelo mais utilizado para fechar o problema da equagado (1.1) é o emprego da

teoria K, a qual assume que o fluxo turbulento € proporcional a magnitude do gradiente

da concentragdo média, ou seja:

9yl yC O g 9C\ O 90| 0 9 s 1o
ot ox oy o0z 0z | oy oy | ox o0x
z y

X

onde C € a concentracdo do poluente, K, Ky, K;sao os coeficientes de difusao turbulentos
nas diregdes de x, y e z (segundo a analogia de difusdo molecular), respectivamente, U e
V sdo as velocidades médias componentes do vento nas direcOes de x e z € § € termo
fonte/sumidouro.

Para a solucdo da equagdo (1.2) sdo empregados métodos numéricos do tipo

volumes finitos, diferencas finitas, elementos finitos (Maliska, 1995). Os valores de



concentra¢do sdo obtidos para cada um dos volumes (pontos) de uma malha (grade). O
principal desafio destes modelos € a determinacdo dos coeficientes de difusdo turbulenta
Ki, onde i = x, y, z. Estas difusividades sdo dependentes da posi¢do e do tempo, e invés
dos coeficientes de difusao molecular, ndo sdo funcdes do fluido, mas sim do estado do
escoamento, que por sua vez € determinado pelo grau de estabilidade da atmosfera.
Diversas aproximacdes sdo utilizadas para estimar tais difusividades (Teoria das
similaridades de Monin-Obukhov, Teoria estatistica de Taylor da turbuléncia, etc.)
(Moraes, 2001).

Em Degrazia e Moraes (1989), publicaram no seu trabalho a simulagdo numérica
do fendmeno de transporte turbulento de poluentes abandonados de fontes pontuais
continuas, em camadas limites convectiva e estdvel. Na simulacdo foram usados
coeficientes de difusdo que continham ndo apenas os efeitos de memoria, presentes em
fluxos turbulentos, como também os parametros de escalas universais, que descrevem a
estratificacdo da atmosfera. O modelo levava em conta a dependéncia das principais
escalas do movimento com a altura e reproduzia satisfatoriamente varios aspectos
observados da difusdo turbulenta. No trabalho de Degrazia e Moraes (1989), foi utilizada
da teoria K, na qual os fluxos turbulentos de matéria sdo parametrizados como
proporcionais aos gradientes da concentracdo, em combinacdo com a teoria da difusdo
estatistica de Taylor (Taylor, 1921). Na camada limite estdvel, a simulacdo numérica da
concentracdo de poluentes reproduziu satisfatoriamente a limitada mistura vertical
observada.

Outros estudos foram desenvolvidos a fim de determinar estas difusividades
através da metodologia de problemas inversos, como por exemplo: Moraes et al. (2001)
e Campos et al. (2000). Outros trabalhos também consultados utilizaram a abordagem
euleriana, como Dawson et al. (1991) que simularam a dispersdao de um poluente
utilizando um cédigo de laboratério denominado TEMPEST/PES.

O estudo de Bogon (1998), propds um modelo matemaético tridimensional baseado
nas equacdes da mecanica dos fluidos, que juntamente com uma variante nao isotropica
do modelo de turbuléncia k-& sdo utilizados para o calculo do escoamento e da dispersao
de substancias na microescala atmosférica (distancias da ordem de alguns km). O modelo
utilizado segue a abordagem euleriana. Neste caso foi utilizado o modelo denominado
SMOKE acoplado de um modelo hidrodindmico chamado NAVIER. O modelo foi
implementado em um cédigo computacional tridimensional utilizando o método

numérico dos volumes finitos em coordenadas curvilineas generalizadas. O modelo
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permitiu incorporar, através de condicdes de contorno e termos fontes nas equacdes
governantes, fendmenos relevantes ao problema como a estabilidade atmosférica
(estratificac@o térmica), a altura da camada de mistura e a rugosidade do terreno. O
modelo proposto por Bocon (1998) também permite a incorporag¢do de processos fisicos
de remocdo, como a deposi¢do seca e a imida (lavagem por chuvas), a remo¢ao quimica
de poluentes primdrios e formagdo de poluentes secundérios. O modelo foi aplicado a
diversos casos de escoamento e dispersio em tinel de vento, sob condi¢des de
estratificacdo neutra e estdvel, sobre trés topografias tridimensionais idealizadas.
Comparagdes com resultados experimentais demonstraram que o modelo anisotropico de
turbuléncia tem melhor habilidade de prever a dispersdao da pluma do que o k-¢ cléssico,
especialmente no caso de escoamento estavelmente estratificado, em que o cardter ndao

isotrépico da turbuléncia é relevante.

1.2.2. Modelos Lagrangeanos
No esquema lagrangeano formula-se um modelo de trajetdrias para o movimento
das particulas de fluido. O elemento ou particula de um fluido € um pequeno volume de
controle que viaja na velocidade local do meio fluido. A sua dimensio é grande quando
comparada com as escalas moleculares e pequena em relacdo a menor escala de
movimento, a microescala de Kolmogorov. As particulas movem-se seguindo os vortices
turbulentos, descrevendo trajetdrias aleatorias (Carvalho, 1999). A equacdo lagrangeana

fundamental para a dispersdo atmosférica de uma unica espécie de poluente € dada por

(Stull, 1998):
C(x,t) = j j P(x,t/x ,t)S(x ,t))dx dt (1.3)

onde C(x,t) é a concentracdo média em x no tempo ¢, S(x’¢”) € o termo fonte, P(x,t/x"t")
€ a funcdo densidade de probabilidade (PDF) das particulas, que representa a
probabilidade de uma particula de fluido que estava em x “no tempo ¢ “alcangar x no tempo
t. A equacgdo (1.3) representa uma descri¢do rigorosa dos processos de transporte e de
difusdo expressa em uma notagdo probabilistica, onde o parametro chave € a fungdo
densidade de probabilidade (PDF). Para determinar a PDF € necessério liberar um niimero

de particulas suficientemente grande, seguir suas trajetrias e calcular quantas delas



alcancam a vizinhanca de x no tempo z. Portanto, se trajetorias reais das parcelas de ar
podem ser obtidas, o calculo simples da densidade dos pontos de trajetdrias fornece uma
estimativa da concentragdo (Stull, 1998). Segundo Zannetti (1990), vérios tipos de
modelos podem ser classificados como lagrangeanos. Entre eles entdo os modelos de
caixa lagrangeanos, de pluma gaussiana-segmentada, modelos de puff gaussianos e
modelos de particulas lagrangeanos. Nestes modelos, a evolugdo da pluma é representada
por uma série de pacotes discretos (nuvens ou puff) de material poluente (Vicentini,
2011). Os modelos lagrangeanos de particulas sdo ferramentas cada vez mais utilizadas
hoje em dia no estudo do transporte e dispersao de poluentes, e representam o estado da
arte em termos de dispersdo atmosférica. Estes modelos sdo baseados na equacgdo
generalizada de Langevin. A posicao de cada particula, em cada passo de tempo € obtida

pela integragdo numérica das seguintes equagdes (Stull, 1998):

du, = a(x,,u,;,t)dt +b(x,,u,,t)dn (1.4)
dx.
dt ’ (1)

onde u; é a velocidade das particulas, x; a varidvel espacial, t o tempo de dn uma varidvel
randomica. O primeiro termo do lado direito da equacdo (1.4) € um termo deterministico
representando o arrasto viscoso do escoamento sobre as particulas e o segundo, um termo
estocéstico representando aceleragdes randomicas causadas por flutuacdes de pressao
(Stull, 1998).

Em 1988 Segal et al. (1988) utilizaram o modelo lagrangeano de particulas
Lagrangian Particle Dispersion Model (LPDM) acoplado ao modelo atmosférico RAMS
para simular o transporte e a dispersao de SO> na regido sul da peninsula da Flérida. Neste
trabalho, os autores reconheceram que seria necessaria uma verificagdo contra dados de
observagao para validar/melhorar o modelo.

Karam et al. (1996) utilizaram um sistema de modelos para simular a dispersao de
um poluente na regido de Candiota (RS). O modelo lagrangeano de particulas RDM
(Random Dispersion Model), desenvolvido por Yamada e Bunker (1987), e o modelo

TVM (Tridimensional Vorticy Model), desenvolvido por Bornstein et al. (1987) foram



empregados para simular a dispersdo de SO emitidos pela usina termoelétrica de
Candiota (RS).

Carvalho (1999) utilizou o modelo lagrangeano estocdstico de particulas SPRAY
acoplado ao modelo numérico RAMS para simular a dispersao de um poluente, SFs,
liberado na atmosfera durante o experimento TRACT (Transport of Air Pollutants over
Complex Terrain). Este experimento foi realizado com o objetivo principal de realizar
estudos experimentais do transporte e difusdo de poluentes sobre terreno complexo.

Outro modelo lagrangeano tipo puff encontrado na literatura foi o modelo Hybrid
Single Particle Lagrangian Integrated Trajectory Model (HYSPLIT), desenvolvido em
conjunto pelo ARL - Air Resources Laboratory, pertencente ao NOAA (National Oceanic
and Atmospheric Administration), e pelo Departamento Australiano de Meteorologia
(Draxler et al., 2012). Apesar de ja ser reconhecido para o cdlculo de dispersao e trajetdria
de poluentes em longas distancias, o HYSPLIT néo inclui efeitos de edificacdes, terrenos
complexos e sua aplicacao para fins regulatorios foi pouco testada (Hoinaski et al., 2013a)

e (Hoinaski et al., 2013b).

1.2.3. Modelos Gaussianos

O modelo gaussiano é uma solucdo analitica do modelo euleriano, com
coeficientes constantes. Talvez este seja 0 modelo mais antigo e também o mais usado
dos modelos de dispersao atmosférica (Degrazia e Moraes, 1989). Supde que a dispersao
do poluente do ar tem uma distribui¢do gaussiana, significando que a distribuicdo do
poluente tem uma distribuicdo normal da probabilidade. Os modelos gaussianos sao os
mais usados frequentemente para predizer a dispersdo das plumas continuas que originam
do nivel do solo ou de fontes elevadas. Os modelos gaussianos podem também ser usados
predizendo a dispersdo das plumas nao-continuas da poluicao de ar (chamados modelos
puff) Mello, 2010).

O modelo de pluma gaussiana pode ser derivado da equacdo de difusdo-advecgao

em situacdes idealizadas. As concentragdes sdo calculadas a partir da seguinte equagao:

C(x,y,2)= 0 exp(_ y2 J{exp(— w}+aexp(— wll (1.6)
2mu 0,0, 20 20, 20
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onde C(x,y,z) € a concentragao do poluente a sotavento da fonte no ponto (x,y ,z), x a
distancia horizontal da fonte, y a distancia horizontal do eixo central da pluma, z altura
do solo, Q vazdo méssica de emissao (vazdo de lancamento do gés), u velocidade média
do vento, H altura efetiva da chaminé, o, o coeficiente de dispersao lateral e o; o
coeficiente de dispersdo vertical. Vérios estudos foram elaborados com o objetivo de
propor estimativas para estes parametros, como por exemplo os estudos de Sutton,
1947a), Sutton (1947b) e Gifford (1961). Estes coeficientes sao dependentes da estrutura
turbulenta da atmosfera. O modelo gaussiano € baseado em uma férmula simples que
descreve um campo de concentragdes tridimensional gerado por uma fonte pontual

elevada sob condi¢des meteoroldgicas constantes (Figura 1.3).

Figura 1.3 - Modelo de pluma gaussiana. (Hoinaski, 2015)

As condicdes de emissdo também sio consideras como sendo constantes neste
tipo de modelo. Os modelos de pluma gaussiana sdo largamente utilizados, mas tem
muitas limitagdes fisicas. Uma delas € que o terreno deve ser considerado plano. Eles sao
utilizados com frequéncia na predi¢do de concentracdes de contaminantes abandonados
na camada limite planetdria (CLP). Normalmente, em casos praticos de cdlculo de
concentracdo, a aproximacgdo gaussiana incorpora parametros de dispersdo associados as
classes de estabilidade. O problema bésico com estes esquemas simples de quantificacao
da turbuléncia é que eles abrangem uma faixa muito grande de condi¢des de estabilidade.
Em 1961 [Pasquill,1961] propos o conceito de classes de estabilidade, que provaram ser
muito tteis nos cédlculos de dispersdao atmosférica que utilizam o modelo de pluma

gaussiana. Baseado nas classes de estabilidade de Pasquill. Gifford (1961) desenvolveu
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as correlacdes mais largamente utilizadas para determinar os coeficientes de dispersao,
conhecidas como as curvas de Pasquill-Gifford que relacionam oy, e o, (coeficientes de
dispersao horizontal e vertical respectivamente) com a distancia da fonte e com a classe
de estabilidade.

Em fevereiro de 1991, a agéncia de protecdo ambiental dos Estados Unidos da
América (EPA), em conjunto com a Sociedade Americana de Meteorologia (AMS)
lancaram o modelo regulatério AERMOD (modelo com abordagem gaussiana) com o
propoésito de incorporar os avancos cientificos produzidos nas décadas de 70 e 80. Este
seria considerado o estado-da-arte entre os modelos de dispersdao atmosférica para
assuntos regulatorios. Para melhorar a parametriza¢ao da camada limite planetaria (CLP),
outros fatores como a interacdo da pluma com o terreno, rugosidade do terreno, interacdes
com prédios e estruturas, relevos, e dispersdes em dreas urbanas, foram considerados. As
formulacdes do AERMOD sao sumarizadas no trabalho de Perry et al. (1994) e Cimorelli
et al. (1996). Outro trabalho de Cimorelli et al. (2003) também apresenta um
detalhamento do modelo atual utilizado pelo AERMOD.

Em 2010, Mello (2010) apresentou, na sua tese de doutorado, um estudo titulado
Simulagdo da Dispersdo de Poluentes na Camada Limite Planetaria Através da Solugao
da equacdo de Lagenvin Pelo Método de Decomposi¢do. Neste trabalho € apresentada
uma solucdo analitica para a equacdo de Langevin tridimensional e estocéstica aplicada
na dispersdo de poluentes na atmosfera considerando as seguintes fungdes densidade
probabilidade (PDF): Gaussiana, Bi-Gaussiana € Gram-Charlier. A solucdo € obtida
usando o Método de Decomposi¢cdo Adomian (ADM), que é um método para resolver
equacoes diferenciais nio-lineares sem lineariza¢do. O método de decomposi¢ao consiste
na expansao da solucdo em série de funcdes e o termo ndo-linear em série de polindmios
definidos por Adomian. Substituindo estas expansOes na equagdo a ser resolvida, é
construido um sistema linear recursivo, que € entdo resolvido de maneira analitica.
Também € apresentado um estudo de estabilidade baseado na teoria de Lyapunov. Por
fim, conclui-se que a PDF gaussiana € a distribuicdo apropriada para descrever o
experimento de Copenhagen, tomado no trabalho como referéncia para validar o modelo
proposto.

Na tentativa de propor ajustes nos parametros (coeficiente de dispersao lateral) do
modelo AERMOD, Hoinaski (2015) propds uma formulacdo para corrigir o Erro
Sistematico Médio (Bias) da dispersao lateral do AERMOD, contabilizando os efeitos do

tempo de média em suas estimativas.
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Outros autores também se desafiaram a elaborar trabalhos que contemplavam
interfaces de outros modelos ja desenvolvidos (utilizando também abordagem gaussiana).
Neste caso, pode-se destacar ainda a tese de doutorado de Moraes (2004). Este trabalho
teve como objetivo principal a implementacdo de uma ferramenta para a previsdo do
campo de vento e concentracdo de poluentes na microescala atmosférica. Para a obtencao
deste objetivo, foram unificados através de uma interface totalmente concebida no
SINMEC/UFSC. Esta interface foi testada e verificada utilizando dados reais e simulados
de vento. Os modelos utilizados foram o Advanced Regional Prediction System (ARPS),
California Meteorological Model (CALMET) e o California Puff Model (CALPUFF). Os
resultados das simulagdes com os modelos ARPS e CALMET foram avaliados utilizando
indices estatisticos, e apresentaram valores comparaveis aos encontrados na literatura. Os
resultados obtidos para as concentra¢Oes de poluentes, como modelo CALPUFF, foram
por sua vez, comparados com dados reais de concentragdo de poluentes.

Virios outros estudos foram desenvolvidos utilizando solucdes analiticas da
equacgdo advecc¢ao-difusdo. No campo da dispersdo atmosférica, destacasse também as
solucdes obtidas através da técnica GITT (Generalized Integral Transform Technique).
O GITT € um método hibrido analitico-numérico derivado da transformacdo integral
classica (Cotta, 1993 apud Weymar, 2016). Os principais trabalhos, utilizando esta
técnica, consultados durante esta revisao foram: (Wortmann et al., 2005), (Moreira et al.,
2006a), (Buske et al.,2007b), (Buske et al., 2007¢), (Tirabassi et al., 2008), (Buske et al.,
2007a), (Tirabassi et al.,2009), (Moreira et al., 2009a), (Moreira et al., 2009b), (Buske et
al., 2010); (Schuch et al.,2011) e (Guerrero, 2012).

1.2.4. Modelos de Turbuléncia a Duas Equacoes
Com o avango da Dinamica dos Fluidos Computacionais - CFD, o entendimento
da influéncia da turbuléncia no processo de dispersdo atmosférica comegou a ser
investigado de forma mais minuciosa. Além do fendmeno da turbuléncia, foi possivel
iniciar uma investigagdo sobre outros parametros como o campo de velocidade do vento
na regido de interesse da CLP. Logo foram desenvolvidos modelos para fechamento dos
termos turbulentos. Desta forma, os modelos a duas equacdes, em especial o modelo k-€
padrao, passaram a ser amplamente utilizado pela sua simplicidade.
No estudo de Dawson et al. (1991), ja citado anteriormente, foi utilizado o modelo

k-¢ padrao aplicado nos cédigos computacionais chamados TEMPEST e PEST. Na
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ocasiao, foram propostas duas equagdes. A primeira consiste na modifica¢do do valor da
constante C, de forma a levar em consideracdo os efeitos da camada superficial. A
segunda modificac¢do consiste em alterar o valor da constante na equacdo de transporte da
dissipacdo da energia cinética turbulenta para representar melhor escalas de comprimento
caracteristico de turbuléncia na regido acima da camada superficial.

Na sua tese de doutorado, Bocon (1998) também aplicou um modelo k-¢
isotrépico e outro anisotrépico. Tomando também como base a revisao bibliografica feita
por Bocon (1998) pode-se consultar o trabalho de Koo (1993), que propds um k-¢
modificado ndo isotrdpico para levar em conta as diferentes difusividades turbulentas.

O trabalho de PFluck (2010) também faz uma extensa revisdo bibliogréfica
especifica sobre o modelo k-g& padrdo. Este foi o caminho até os trabalhos de Castro e
Apsley (1997), que propuseram modificacdes no modelo k-¢ para simular atmosfera
neutra e estavel, as quais foram batizadas como “modificagdo de curvatura” e
“modificag¢do da dissipacdo”. Encontramos também o trabalho de Baklanov (2000) que
apresenta uma espécie de “guia de boas praticas” para a modelagem e simulagdo da
dispersdo de poluentes em terrenos complexos e atmosfera estdvel, abordando a escolha
do modelo de turbuléncia, condi¢des de contorno para os perfis verticais de vento e efeitos
de radiacdo térmica, entre outros.

Viérios outros autores também aplicaram modelos a duas equagdes para
simulacdes de dispersdo de poluentes em canyons urbanos ou centros urbanos. Nestes
casos se destacam os trabalhos desenvolvidos aplicado o RNG k-¢ por exemplo: (Baker
et al., 2004), (Liu et al., 2005), (Li et al., 2006) e (Dixon et al., 2006).

Mesmo sendo amplamente usado na modelagem de emissdes atmosférica, o
modelo k-¢ apresenta uma inconsisténcia numérica quando o escoamento ocorre proximo
da parede do dominio (escoamento a baixo Reynolds) fato este associado a representacao
inadequada da viscosidade turbulenta nesta regido. Desta forma, vdrios autores se
lancaram no desafio de propor modelos e fun¢gdes que corrigissem essa discrepancia. O
modelo de Launder-Sharma (1974) € um dos modelos de nimero de Reynolds baixos
(LRN) mais antigo e mais amplamente utilizado e demonstrou estar em concordancia com
o experimental € o DNS para uma gama de problemas de fluxo turbulento, tendo um
melhor desempenho do que muitos outros modelos LRN k-¢. No entanto, alguns estudos
recentes, incluindo aqueles que usam CFD , concluem resultados ndo muito precisos

quando comparados com resultados experimentais (Mathur, 2013). Em sua pesquisa
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Mathur (2013) implementou o modelo definido por Launder-Sharma (1974) em
FLUENT utilizando funcdes definidas pelo autor (UDFs) e seu desempenho na previsao
de fluxos turbulentos estaveis e instaveis. O modelo foi testado e conclui que os resultados
apresentaram concordancia com outras pesquisas que utilizaram cédigos de CFD. No
entanto, o modelo proposto pelo autor, fazendo uso de fun¢des definidas € muito diferente
do modelo que aplicou puramente a funcdo defnida por Launder-Sharm (1974). O
primeiro concorda bem com dados experimentais e com simul¢des numéricas diretas
(DNS), enquanto que o segundo ndo. Além disso, o UDF € usado para demonstrar que as
previsdes do modelo sdo muito sensiveis a interpretacdo da formulacdo do modelo.

Reeuwijk e Hadziabdi¢ (2015) aplicaram Simula¢do Numérica Direta (DNS) e o
conceito de Média de Reynolds-Navier-Stokes (RANS) para realizar simulacdes de um
fluxo de canal turbulento plano com alto nimero de Schmidt para transferéncia de massa.
O DNS, que considera escalares passivos com numeros de Schmidt entre 1 e 50, foi usado
para analisar o coeficiente de transferéncia de massa K e o comportamento da turbuléncia
proximo da parede. Os autores propuseram uma parametrizacdo para o nimero de
Schmidt turbulento, que variou fortemente muito perto da parede. As simulagdes de
RANS, que consideraram numeros de Schmidt entre 1 e 500, foram realizadas com o
modelo k-¢& de nimero baixo-Reynolds de Launder-Sharma, o modelo (-f e o modelo de
mistura eliptica. Os autores mostraram que os valores de K preditos pelo modelo (-f e o
de mistura eliptico apresentaram resultados razoavelmente bem de acordo com as
correlagdes numéricas e experimentais disponiveis, mesmo sem a nova parametrizagao
para o ndmero de Schmidt turbulento. O modelo Launder-Sharma divergiu
significativamente na previsdo de K. Fato este associado a valores incorretos da
viscosidade turbulenta perto da parede. Os autores propuseram uma modificacdo simples
da fun¢do de amortecimento fu para o modelo de Launder-Sharma melhorando
significativamente a previsdo de K.

Edeling et al. (2014) definiu estimativas para o erro em simula¢des de Média de
Reynolds - Navier-Stokes (RANS) baseadas no modelo de fechamento de turbuléncia k-
¢ de Launder-Sharma, para uma classe limitada de fluxos. Em particular, as estimativas
foram baseadas em incertezas dos coeficientes de fechamento do modelo, para os fluxos
de parede limitados em uma variedade de gradientes de pressdo favordveis e adversos.
Para estimar a faixa de coeficientes de fechamento que reproduz esses fluxos com
precisdo, realizaram treze calibragdes separadas, cada uma com um gradiente de pressao

diferente, usando perfis de velocidade de camada limite medidos e um modelo estatistico
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contendo um termo de inadequagao de modelo multiplicativo no espago da solugdo. Os
resultados foram treze distribuicdes posteriores conjuntas sobre coeficientes e
hiperparametros. Para resumir esta informacdo, calcularam os intervalos de Densidade
Posterior Mais Elevada (HPD), e subsequentemente representaram a incerteza de solugao
total com uma caixa de probabilidade (p-box). Esta p-caixa representa a variabilidade de
parametros entre fluxos e a incerteza epistémica dentro de cada calibragao. Uma previsao
de um novo fluxo de camada limite foi feita com barras de incerteza geradas a partir dessa
informacao de incerteza, e a estimativa de erro resultante foi mostrada como consistente
com os dados de medigao.

No estudo de Igci e Arici (2016) o fluxo turbulento completamente desenvolvido
e a transferéncia de calor em um duto foram investigados numericamente. As equacdes
governantes foram resolvidas usando o método de controle volume-finito juntamente com
grades escalonadas ndo uniformes. Os termos de velocidade e pressdo das equagdes de
momentum foram resolvidos pelo algoritmo SIMPLE. Um algoritmo de matriz ciclica tri-
diagonal (TDMA) foi aplicado para aumentar a taxa de convergéncia da solugdo
numérica. Na andlise foram utilizadas quatro versdes do modelo k-¢ de baixo nlimero de
Reynolds: (Launder-Sharma, 1974), (Lam-Bremhorst, 1981), (Chien, 1982) e (Abe-
Kondoh-Nagano, 1994). Os resultados obtidos utilizando os modelos testados foram
analisados comparativamente com alguns resultados experimentais encontrados na
literatura. Os autores concluiram que todos os modelos testados falharam na regidao
separada logo atrds das nervuras, onde as tensdes turbulentas sdo subprevistas. Os
numeros locais de Nusselt foram superestimados por todos os modelos considerados. No
entanto, o modelo Abe-Kondoh-Nagano apresentou previsdes de transferéncia de calor
mais realistas.

Zhang et al. (2016) desenvolveram um modelo k-¢ de baixo Reynolds baseado em
um novo parametro de estrutura turbulenta e uma func¢do recalibrada de amortecimento
de parede (WDF). Para explicar o efeito da variagdo do nimero de Reynolds no valor
maximo do WDF, uma relacdo entre dois nimeros de Reynolds turbulentos diferentes foi
definida no WDF. Além disso, em vez de usar uma relagdo constante entre o esfor¢o de
cisalhamento de Reynolds e a energia cinética turbulenta, um novo parametro de estrutura
turbulenta foi proposto com base em vérios conjuntos de dados de simulacdo numérica
direta (DNS). A deducdo do comportamento assintético proximo da parede foi realizada
para provar que o novo modelo proposto podia produzir um valor de parede correto para

a viscosidade turbulenta. O novo modelo foi validado com vérios tipos de fluxo, e os
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resultados de rendimento apresentaram-se de acordo com os dados experimentais. Além
disso, trés modelos de turbuléncia freqiientemente utilizados também forma envolvidos
nas comparacdes e os resultados indicaram que o novo modelo oferece notdvel melhora
nos fluxos em ndo equilibrio.

No trabalho de Wray e Agarwal (2015) , um novo modelo de viscosidade de
turbuléncia de uma equacdo € derivado do fechamento k-w. A equagdo ® utilizada nesta
derivagdo inclui um termo de difusdo cruzada que permite que o novo modelo alterne
entre as propriedades do modelo apresentadas pelos modelos de turbuléncia k- ou k-¢
de duas equagdes. Além disso, a funcdo de amortecimento usada em conjunto com o
modelo de uma equagdo proposto ndo foi estudada anteriormente na literatura. O novo
modelo foi usado para simular varios fluxos de referéncia envolvendo tanto a camada
livre de cisalhamento como os fluxos turbulentos com limites de parede com pequenas
regides de separagdo. O software “open-source” (OpenFOAM) foi usado para céalculos
de campo de fluxo. Os autores demonstraram que o novo modelo melhora a precisdo das
simulacoes de fluxo em comparagdo com o amplamente utilizado modelo de uma equacgao
Spalart-Allmaras e € competitivo com o modelo k-w de transporte de tensdo de

cisalhamento.

1.3.0bjetivos da Tese

Apesar do modelo k-¢ ser amplamente utilizado na modelagem e simulagcdo da
dispersdo de poluentes na atmosfera, percebe-se uma lacuna na aplica¢do de equacdes
que corrigem a viscosidade turbulenta do modelo k-€ aplicado no estudo de dispersoes
atmosféricas. Todos os estudos onde foram aplicadas as equacOes de correcdo da
viscosidade turbulenta (também conhecidas como funcdes amortecimentos) foram
desenvolvidos em andlise micro escalar com escoamento em dutos, placas, etc. Para um
escoamento onde a camada limite (planetdria) € da ordem de aproximadamente 2 km
(microescala atmosférica), uma altura de apenas 2 metros pode ser considerada proximo
a parede (em propor¢do). Em escoamentos ambientais o cardter ndo isotrépico da
turbuléncia € notdvel, especialmente nos escoamentos atmosféricos. Esta anisotropia €
particularmente importante no caso da dispersdo de um escalar (poluente) no escoamento.
Para o caso de escoamentos estavelmente estratificados, por exemplo, flutuagcdes verticais
sao inibidas devido as forcas de empuxo (oriundas do gradiente positivo de temperatura

na direcdo vertical), enquanto flutua¢des horizontais nao sd@o. Mesmo escoamentos
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atmosféricos ndo estratificados (neutros) apresentam alguma anisotropia. Desta forma,
nao se pode esperar que modelos isotropicos possam reproduzir bem a difusdo turbulenta
ndo isotrdpica.

Desta forma, modelos de dispersdao atmosféricas desenvolvidos em CFD, com
aplicacdo do modelo k-¢ padrdo, precisam ser investigados em relacdo ao comportamento
da viscosidade turbulenta com func¢des de amortecimento, a fim de garantir que os
resultados das simulacdes estejam em concordincia com resultados experimentais de
campo.

Com isso, o objetivo geral deste trabalho € desenvolver em CFD um modelo de
dispersdo atmosférico, utilizando o modelo de turbuléncia k-¢ padrdo, com fungdes de
amortecimento especificas, que permitam simular um ambiente atmosférico com

variacOes diversas de estabilidade. Os objetivos especificos sdo:

1) Descrever os mecanismos envolvidos no transporte das emissdes
atmostéricas para fontes pontuais de langcamento (chaminés);

2) Desenvolver um modelo que possua um dominio unico de solucdo que
possa ser utilizado para vdrios experimentos em condi¢des de
estabilidade atmosférica diferentes;

3) Desenvolver um modelo onde o perfil de velocidade ndo precise ser
ajustado para cada classe de estabilidade atmosférica;

4) Investigar e propor equacdes empiricas para a corre¢do da viscosidade
turbulenta proxima a “parede” de escoamento e que corrija a isotropia do
modelo k-g;

5) Simular o modelo considerando experimentos de campo, e outras

referéncias, para validacdo e andlise critica.
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2. FUNDAMENTACAO TEORICA - DISPERSAO DE POLUENTES
NA ATMOSFERA

A concentracdo de uma determinada substancia na atmosfera varia no tempo e no
espaco em funcdo de reagdes quimicas e/ou fotoquimicas, dos fendmenos de transporte,
de fatores meteorolégicos (ventos, turbuléncias e inversdes térmicas) e da topografia da
regido. Para isso, as condi¢cdes meteoroldgicas t€ém um papel determinante na descri¢ao
fisico-quimica do transporte de poluentes entre a fonte e o receptor (Lisboa, 2015). Neste
capitulo serdo descritos os principais fatores que influenciam na dispersao de poluentes
na atmosfera para que sejam feitas as devidas consideracOes e simplificacdes na

modelagem matemdtica proposta no capitulo posterior.

2.1. A Estabilidade Atmosférica

A capacidade dispersiva turbulenta da atmosfera € determinada pela energia e
tamanho de seus movimentos turbulentos. Esta capacidade € convenientemente descrita
como uma propriedade chamada “estabilidade atmosférica” (KANS report, Department
of Conservation & Environmental of Australia, 1982).

Em termos simples, a estabilidade da atmosfera € a sua tendéncia a resistir ou
intensificar o movimento vertical, ou alternativamente suprimir ou aumentar a turbuléncia
existente. O grau de turbuléncia na baixa atmosfera depende fortemente do gradiente
vertical de temperatura, embora este seja também influenciado pela rugosidade do
terreno, velocidade do vento e efeitos da viscosidade (cisalhamento). Embora ndo sejam
completamente equivalentes os termos ‘“estabilidade atmosférica” e “turbuléncia
atmosférica” sdo considerados permutaveis em se tratando de difusdo atmosférica
(Lisboa, 2015).

A atmosfera é dita muito estdvel quando hd pouco ou nenhum movimento
turbulento presente. Tais circunstincias ocorrem frequentemente, por exemplo, nas noites
calmas em que o ar frio cai. Em resfriamento, o ar torna-se mais denso e entdo € inibido
de misturar com o ar mais leve acima. Com a continua¢do do resfriamento, através da
noite, resultard numa camada de centenas de metros. Em tal condi¢do estdvel, a
temperatura pode aumentar com a altura (ao contrério do seu decréscimo durante o dia)

produzindo o que ¢ chamado “inversao de temperatura”. O caso particular do caso acima
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¢ também chamado de “inversdao de radiagdo” (KANS Report, Department of
Conservation & Environmental of Australia, 1982).

Uma atmosfera instdvel é encontrada em dias de sol onde apds vérias horas de
aquecimento a temperatura do ar ao nivel do solo torna-se muito maior que a massa de ar
acima. O ar imediatamente torna-se menos denso e levanta-se formando termas discretas.
Desta forma, o ar adjacente ao do solo € continuamente misturado até alturas de centenas
ou milhares de metros.

Condicdes atmosféricas neutras, caso intermedidrio entre o estdvel e instavel,
ocorre quando o aquecimento e o resfriamento do solo sdo relativamente fracos.
Condi¢des neutras sdo caracterizadas pela ocorréncia de um perfil vertical de temperatura
adiabdtico (aproximadamente constante com a altura). Estas condi¢des ocorrem
geralmente durante as transicoes do dia para noite e vice-versa, em dias nublados, ou com
fortes ventos (com velocidades maiores do que 6 m/s) (Lisboa, 2015).

O comportamento da pluma de dispersao das chaminés € totalmente
correlacionado com o tipo de condi¢ao atmosférica do momento. Sob condicdes estaveis,
a pluma dispersa muito vagarosamente e concentracdes ao nivel do solo podem ndo ser
registradas dentro de uma distancia de 5 km ou mais da fonte.

Sob condi¢des neutras, a pluma dispersa com uma taxa moderada sendo que o
maximo da concentracao registrada ao nivel do solo serd registrado a poucos quildmetros
da fonte. O comportamento de plumas em condi¢cdes instiveis € muito erratico, a
dispersdo € rdpida e concentragdes podem ser registradas ao nivel do solo dentro de
algumas centenas de metros da fonte.

O método mais comum para caracterizar a estabilidade atmosférica, e a
turbuléncia existente presente, foi desenvolvido por Pasquill em 1961. Ele caracterizou a
turbuléncia atmosférica em seis classes chamadas classes A, B, C, D, E e F, sendo a classe
sendo a mais instavel e turbulenta, e F a mais estavel e menos turbulenta. A Tabela 2.1
lista as seis classes e na Tabela 2.2 prover as condicdes meteoroldgicas que defini cada

classe.
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Tabela 2.1 — Classe de estabilidade de Pasquill

Estabilidade Definicio Estabilidade Definicio
da Classe ¢ da Classe §
A .Mu/lto D Neutra
instavel
B Instavel E Lever,nente
estavel
C Levemente F Estdvel
instavel

Tabela 2.2 — Condic¢des meteoroldgicas que definem a estabilidade de Pasquill

Velocidade Dia — Radiag@o Solar Incidente Noite
Superficial
m/s mi/h Forte Moderado Leve >50% <50%
<2 <5 A A-B B E F
2-3 5-17 A-B C E F
3-5 7-11 B — C D E
5-6 11-13 C -D D D D
>6 > 13 D D D D

2.2. Influéncia dos Ventos

A velocidade do vento e a sua turbuléncia t€ém grande influéncia sobre a dispersao

dos poluentes na atmosfera. A Figura 2.1 mostra a circulacdo geral dos ventos na

atmosfera terrestre. As causas do aparecimento dos ventos sdo as seguintes:

1) Distribuicdo desigual da energia pelas variacdes na insolacdo em

diferentes latitudes;
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2) Forcas de Coridlis: na superficie da Terra, um objeto localizado no
Equador tem uma velocidade tangencial maior que um outro localizado

numa regido temperada.
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Figura 2.1 — Circulacdo geral dos ventos na atmosfera (Lorerdo-Soura, 2004)

Do ponto de vista da movimentacdo do ar, a atmosfera divide-se nas seguintes
camadas:

1) Camada limite planetdria: Vai desde a superficie da terra até uma

altura de 500m. os fatores que determinam a velocidade e dire¢ao

do vento nesta camada sdo: gradiente de pressao horizontal, o

esforco de cisalhamento, e a forca de coridlis;

2) Camada geostrofica: Nesta camada, a velocidade e dire¢do do
vento determinam-se s pelo gradiente de pressao horizontal e pela
forca de coridlis, portanto ndo € preciso considerar o efeito da

superficie.
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A direcdo inicial do transporte dos poluentes originados de uma fonte ¢é
determinada pela dire¢do do vento medido no local da fonte. A concentragdo de poluentes,
originados de fontes pontuais, € provavelmente mais sensivel a direcdo do vento do que
qualquer outro pardmetro (Moares, 2001). Uma mudanca de apenas 5° na direcdo da
velocidade do vento pode causar uma reducio de até 90% dependendo da condi¢do da
atmosfera, na concentracdo medida por um receptor alinhado com a dire¢do original

(Boubel, 1994).

2.3. Influéncia da Inversao Térmica

Os problemas de dispersdo de poluentes tornam-se mais criticos durante o inverno,
quando a ocorréncia de inversdes térmicas € mais frequente. Durante uma inversao, os
poluentes ficam aprisionados numa regido proxima ao solo, em uma camada de ar estavel
altamente estratificada que dificulta a dispersdo, aumentando sensivelmente a
concentracdo dos contaminantes. Este fendmeno é comum em manhas frias de inverno
com pouco vento € muitas nuvens.

As condicdes meteoroldgicas podem causar uma inversao no esquema normal de
variacdo da temperatura na troposfera. O resultado ¢ a formac¢do de uma “capa de
inversdo”. O efeito resultante € a colocagdo de uma massa de ar frio por baixo de outra
de ar mais quente. A presenca de uma capa de inversdo impede a circulagdo atmosférica
vertical, j4 que o ar mais frio ndo pode acender através da capa quente de inversdo. Os
contaminantes lan¢ados no ar sdo confinados na capa inferior da inversao. Estas situacoes
podem permanecer invaridveis durante dias, até que as condi¢des atmosféricas mudem e

a capa de inversao se destrua (Bogon, 1998).

ar mais frio

Figura 2.2 — Representagdo de uma inversao térmica (Lisboa, 2005)
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2.4. Influéncia da Topografia

Variagdes topogréficas na configuracdo da superficie afetam tanto a linha central
da trajetéria como a difusio da pluma de uma fonte. A linha central da trajetéria pode ser
fortemente distorcida e ter dire¢cdes completamente diferentes da dire¢do do vento acima
da superficie. Este é geralmente o caso das regides de vale. O efeito da topografia na
difusdao da pluma é determinado por caracteristicas localizadas de configuracdes da
superficie (Stern, 1976).

A topografia complexa influencia a trajetéria e a difusdo da pluma. Embora
ocorram altas concentragdes de poluentes em terreno complexo, como por exemplo, na
situagdo em que uma pluma intercepta uma montanha, muitos processos fisicos agem no
sentido de reduzir as concentragoes.

Os terrenos planos sdo aqueles sem nenhum tipo de elevacdo na vertical, ou com
elevacdes que ndo influenciam significativamente o escoamento ao seu redor, gerando
recirculacdes. Ja os terrenos complexos sdo aqueles onde elevacdes verticais sdo
significativas a ponto de influenciar o escoamento atmosférico ao seu redor, gerando
recirculacdes. As principais situacdes que podem aumentar as concentracdoes em terreno
complexo sdo: encontro da pluma com montanhas, acimulo de poluentes em vales,
arrasto dos poluentes para centros urbanos devido ao fendmeno da canalizacdo do vento

pelos vales (Carvalho, 1996).

2.5. A Camada Limite Atmosférica - CLA

O conceito de Camada Limite em fluidodindmica pode talvez ser atribuido a
Froude (1870), que realizou uma série de experimentos em laboratdrio, no inicio de 1870,
para estudar a resisténcia da friccdo de uma placa plana fina quando arrastada em agua
parada. O termo foi provavelmente primeiro introduzido na literatura por (Prandtl, 1905)
trabalhando no campo da aerodinamica.

No contexto de atmosfera, a camada limite atmosférica (CLA) é definida como a
camada de ar diretamente a cima da camada da terra na qual sofre interferéncia dos efeitos
da superficie (fric¢do, calor e resfriamento) em um tempo-escala menor que um dia, e sob
a qual ocorrem fluxos significativos de momento, calor e massa devido aos movimentos
turbulentos (Garrat, 1994).

Stull (1998) define a cama limite como sendo parte da troposfera que é

diretamente influéncia pela superficie terrestre e responde aos forcantes superficiais,
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térmicos e mecanicos, com escala de tempo de uma hora ou menos. Estes forcantes
incluem arrastos por friccdo, evaporacdo, transferéncia de calor, emissdo de
contaminantes e modificacdo do escoamento induzidas pelo terreno. A espessura da
camada limite € varidvel na escala de tempo e espaco, mas varia de centenas de metros a
poucos quilémetros.

A estrutura da CLA sobre o continente € fortemente influenciada pelo ciclo diario
de aquecimento e resfriamento do solo. A Figura 2.3 mostra uma estrutura tipica que se
desenvolve ao longo de um dia. Os trés componentes que mais se destacam nessa estrutura
Stull (1988) sdo: a camada de mistura (convective mixed layer, durante o dia), a camada

residual e a camada estavel (durante a noite).
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Figura 2.3 - Estrutura da camada limite atmosférica (CLA) ao longo do dia.
(Bocgon, 1998)

A noite, com ventos fracos, a espessura da camada turbulenta é muito menor que
durante o dia, at¢é menos de 100 m. A influéncia do resfriamento do solo, que ocorre
durante a noite por emissido de radiacdo infravermelha, € a causa desta diminuicdo da
espessura da camada turbulenta, ou camada de mistura (mixing layer). Com o solo mais
frio, ha um fluxo de calor da atmosfera para este, originando um gradiente vertical
positivo de temperatura, ou seja, uma camada de ar estavelmente estratificada proxima
do solo. Esta camada, que é¢ denominada de camada limite estdvel noturna, cresce durante

toda a noite.
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Quando amanhece, a superficie é aquecida pela radiacdo solar e sua temperatura
cresce atingindo um méximo por volta das 12 as 14 horas. A camada de ar acima do solo
recebe um fluxo de calor da superficie e se aquece também, resultando num gradiente
vertical negativo de temperatura que vai destruindo a camada estdvel noturna. Esta nova
camada instavel que vai se formando tem nivel de intensidade turbulenta alto (devido aos
efeitos de cisalhamento e empuxo expressivos proximo ao solo) e aumenta de espessura
durante todo o periodo matutino, acompanhando o aumento da temperatura do solo.

A tarde a temperatura do solo comeca a diminuir e também o faz a altura da
camada turbulenta. Em tardes de vento, particularmente com nuvens espessas, a CLA ¢é
completamente turbulenta e sua altura é determinada pela velocidade do vento e a
rugosidade da superficie (Bogon, 1998).

Para qualquer velocidade do vento, o niimero de Reynolds associado com a CLA
€ tdo grande, que se espera que o escoamento seja turbulento. Para ventos fortes, com
velocidades médias hordrias superiores a 10 m/s, o escoamento € suficientemente
turbulento para que a mistura produzida suprima os efeitos térmicos e a CLA possa ser
tratada como sendo adiabatica e neutralmente estavel (Lorerdo-Soura, 2004 ).

A turbuléncia é um processo fisico através do quais perturbacdes infinitesimais
das particulas de fluido sdo amplificadas exponencialmente devido a instabilidades
dindmicas do escoamento. Essa condicdo de instabilidade ocorre quando os termos
viscosos, responsaveis pela dissipacdo térmica da energia, sd0 muito menores que 0s
termos ndo lineares das equagdes basicas.

A importancia da turbuléncia atmosférica reside no fato que esta representa um
processo bastante efetivo de transporte. Isto € uma consequéncia da intensa variabilidade
das componentes da velocidade turbulenta, que proporciona uma constante mistura entre
camadas adjacentes de fluido que, assim, t€m suas propriedades misturadas. Este ¢ um
processo andlogo aquele que causa difusdo molecular de quantidades devido a agitacao
térmica das moléculas. Entretanto, como a intensidade das flutuag¢des turbulentas € muito
maior do que aquela que caracteriza a agitacao molecular, o transporte turbulento também
€ muito mais efetivo que o molecular (Moraes e Acevedo, 2004).

Desta forma, como a superficie terrestre € dominada pela turbuléncia, o
entendimento de fendmenos de transporte préximos a superficie estd diretamente
relacionado a uma adequada caracteriza¢ao dos fluxos turbulentos (Moraes e Acevedo,

2004).
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A transferéncia de quantidade de movimento na CLA ¢é dada, fundamentalmente,
pelas tensdes aparentes de Reynolds ou tensdes turbulentas, —p,.UW . O comportamento
desta tensdo define duas camadas dentro da CLA: a camada superficial e a camada de
Ekman. A camada superficial é aquela regido da CLA préxima da superficie, onde os
fluxos e tensdes variam menos que 10% de seu valor médio. Dentro desta camada, pode-
se identificar uma fina subcamada, chamada subcamada interfacial ou micro camada,
onde o transporte molecular domina frente ao transporte turbulento. A espessura desta
subcamada é chamada de “deslocamento do plano-zero” e notada por zd (Figura 2.4)

(Lorerdo-Soura, 2004).

I = T Za

Figura 2.4 - Esquema dos perfis de velocidades médias e tensoes de Reynolds da CLA e
alturas caracteristicas (Lorerdo-Soura, 2004)

Para os casos de cidades, onde a rugosidade estd dada pelos edificios e vegetagao,
o vento tende a passar por cima dos mesmos e se estabelecem regides de estagnacdo
(abrigadas) entre eles. O “deslocamento do plano-zero” corresponde a altura média dos
edificios. O escoamento entre os edificios € local e inteiramente dependente da geometria
e ndo podem ser estabelecidas caracteristicas gerais.

Quando a rugosidade superficial € pequena (como em campo aberto € mar), o
valor de zd nio € significativo. A camada de Ekman apresenta um decréscimo das tensoes
de Reynolds com a altitude, até elas praticamente se anularem na regido da altura
gradiente. Outras forcas que atuam nesta camada sdo as forcas de pressdo e a forga de

coriolis devida a rotagdo da Terra (Lorerdo-Soura, 2004).
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As tensdes de Reynolds sdo maximas, —p,.-UW, 4« , para a altura do deslocamento
do plano zero, zd, e a tensdo de cisalhamento 7y € transmitida através da subcamada

interfacial. A tens@o 7o pode ser escrita por:

To = pauf = paerax (2.1)

2.5.1. Perfil de Velocidade e Temperatura na CLP

A teoria de Monin-Obukov apresenta uma relacdo para o perfil vertical de

velocidade na camada superficial atmosférica dada por:

L (5) (2.2)

E_kz m\L

onde @,,, € uma funcdo universal dependente s6 da estabilidade atmosférica, obtida a
partir de extensos experimentos de campo. Para condi¢des instdveis a relagdo mais

usada € (Bussinger et al., 1971):

-1

O = (1 — 15%)T 2.3)

Para condi¢des neutras @,,,= 1, e para condigdes estaveis

@, =1+ 4.7% (2.4)

Panofsky e Dutton (1984) comentam que a constante em (2.4) pode variar de 4,7
a 5,2 e sugere o valor 5. Uma vez conhecida @,,, (2.2) pode ser integrada desde z = zo
(onde u = 0) até z, resultando uma expressdo para a velocidade na direcdo vertical, na

camada superficial:
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o=l () + ]

Para condig¢des estaveis tem-se:

W, = 2 (2 — 29) 2.6)

Para condic¢des neutras W,,,= 0, e para condi¢des instaveis

(nd+1)(no+1)? _ _
¥, =In [ (n"2+1)(n°+1)2 ] + 2(tan"t(n) — tan"1(n,) (2.7)
onde:
1 1
ng=1-15 (ZL—‘))“ e n=1-15 (%)4 (2.8)

Para a temperatura na camada superficial, a teoria da similaridade de Monin-

Obukhov fornece (Panofsky e Dutton, 1984):

2 i (2) + v )
onde:
T. = p;:;* (2.10)
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A fungdo W, é dada de acordo com a estabilidade atmosférica. Para a atmosfera

neutra, ¥,,= 0. Para a atmosfera estavel tem-se:

W, = 2In E (1 + /1 — 16%)] @.11)
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3. MODELAGEM MATEMATICA

Neste capitulo serd apresentada a modelagem matematica proposta pelo autor para

o problema em estudo. O capitulo apresenta todas as equacdes governantes do modelo de

dispersdo atmosférica no formato que elas serdo tratadas no c6digo computacional, com

as devidas consideragdes tedricas. Portanto, apresenta todas as equacoes fundamentais de

transporte: massa, energia € movimento (momentum) a partir das equacdes da mecanica

dos fluidos (continuidade, Navier-Stokes e energia) na sua forma geral.

Serdo apresentadas também as equagdes para fechamento dos termos de

turbuléncia, bem como as consideragdes feitas em relacdo ao fendmeno do escoamento

proximo a parede do dominio, e da tratativa dada para a viscosidade turbulenta nesta

regido, apresentando desta forma as funcdes de amortecimento empirica propostas pelo

autor.

3.1. Consideracoes Iniciais

1)

2)

3)
4)
5)
6)

7
8)
9)

A dispersdao atmosférica ocorre dentro de um dominio de solugdo
caracterizado por um prisma regular delimitado na parte inferior pela
topografia do terreno, e na parte superior pela altura da CLP. As fronteiras
laterais sdo compostas por duas saidas e duas entradas.

As faces de menor drea do prisma ilustram a entrada e saida principal do
fluxo de vento. As outras duas laterais formam a outra saida e entrada,
caracterizando assim um prisma que comporta a decomposicao escalar do
vento. A fronteira inferior é delimitada pela topografia do terreno.
Dispersao de poluentes em um cendrio mono-componente;

Modelo do problema em regime transiente;

Modelo Nao-Isotérmico;

Desconsideradas as influéncias da umidade absoluta do ar, da evaporacao
e condensacdo de dgua na atmosfera;

Incompressibilidade do ar atmosférico e acdo de forcas de campo;
Inexisténcia de reacdes quimicas do poluente analisado;

Inexisténcia de deposi¢ao umida.
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3.2. Equacoes de Conservacao

A descricao de um fluido em movimento obedece a trés leis fisicas que sao
fundamentais e que regem a fluidodinamica, conforme exposto pela Tabela 3.1.

Estas trés leis basicas fundamentais, de forma andloga, podem ser trabalhadas
através de balancos em volumes de controle infinitesimais, de forma a obter a respectiva
equacao de transporte para cada principio fisico. Tais equacdes, depois de obtidas, podem
ser utilizadas tanto em regime laminar quanto em regime turbulento. Entretanto sabe-se
que, para propositos de cdlculos na engenharia, resolver estas equacdes na forma em que
sdo apresentadas € proximo do impraticdvel pelo simples fato da tecnologia atual ndo
resolvé-las com precisdo e tempo computacional satisfatorios. Assim, geralmente é
introduzido o conceito de decomposi¢do em propriedades médias, sendo mais comum o

procedimento convencional de médias temporais (Reynolds Average).

Tabela 3.1 - Fundamentos da fluidodinamica

Leis Bésicas Equacdes Fundamentais

Lei da Conservacdo de massa  Equacdo da Continuidade

Segunda lei de Newton Equac¢ao do Movimento

Primeira lei da Termodinamica Equacdo da Energia

Nas secOes seguintes, as equacdes de conservacdo média da massa, movimento,
energia e espécies quimicas sao derivadas. Primeiramente serdo visualizadas as equacoes
para as quantidades instantineas, passando em seguida para as equacdes médias pelo

método da média temporal (Reynolds Average).

3.2.1. Conservacao da Massa

A equacdo que representa a conservacdo da massa, também conhecida como
equacgao da continuidade, pode ser obtida analisando a taxa méssica de escoamento, em

regime transiente, que entra e sai de um elemento infinitesimal de volume:

ap a .
E + O_xl (pui) =0 (3.1
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onde p representa a massa especifica do fluido, ¢ a varidvel tempo e u; e x; remetem as
variaveis de velocidade u, v, e w e espaciais x, y e z, respectivamente.

Considerando um volume de controle infinitesimal, o acréscimo ou decréscimo
temporal da massa especifica neste volume € controlado pelo transporte convectivo de
massa sobre as fronteiras deste volume de controle.

O termo temporal da equacdo da conservagao da massa serd desprezado, uma vez
que as variacdes de massa especifica nos escoamentos na atmosfera sdo muito pequenas.
O termo gradiente vertical da massa especifica serd mantido, mesmo sabendo que esta
sofre variagOes (ainda que pequenas) com a altura e principalmente com a temperatura,
que sao responsaveis pelo movimento de convec¢do natural causado por forcas de

empuxo. Logo, partindo da equacdo da continuidade, pode-se considerar:

S
)

IR

(e}

(3.2)

QD
Py

Com base na hipdtese acima, a equacio da continuidade pode ser resumida em:
2 (pu) = 0 (3.3)
axi L ’

De forma a obter a formulacdo média da equacgdo (3.3) da continuidade, deriva-se

a mesma introduzindo o conceito de médias temporais, resultando na seguinte relacao:

Jd
o (pu) =0 (3.4)
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3.2.2. Transporte da Quantidade de Movimento

A equacdo de transporte da quantidade de movimento, pode ser formulada como

segue:

arij

a ) ap
o () + o (puiy) = =30+ 58 —pg + 1 (3.5)

Os quatro termos do lado direito da equagdo (3.5) representam os x; componentes

das forcas devido a presséo p, o tensor viscoso 7, a forca de empuxo pg e as demais

for¢as de campo f,, respectivamente. Nos problemas de microescala meteoroldgica a
forca de coridlis, pode ser desprezada, j& que o escoamento do ar nesta escala

praticamente ndo € influenciado pela rotacdo da Terra (Seinfeld, 1986). Desta forma

pode—se escrever o termo ﬁ .

r=-2p(Qx1) =0 (3.6)

Neste trabalho, as forgas de empuxo serdao desprezadas. Sendo esta simplificagdo
bastante razodvel para as dispersdes atmosféricas ocorridas na microescala. Desta forma,

o termo pg serd desprezado. Com isso, a equagdo (3.5) sera simplificada a:

0 0 op 01ij
—(puy) + —(pupuj) = ——+— 7
5 () + 5 (puicy) = =72+ 2 (3.7)
Para um fluido newtoniano hipotético, o tensor tensdo € dado por:
du; ou; auj
Tii = —unde: 2 (24 20 .
ij HUp ij ax; “(ax,- + axl-) (3.8)
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2
em que t, = — M ¢é a viscosidade bulk, p é a viscosidade molecular e 5,-]- representa o

3
delta de Kronecker (0 =1 para i = j e §; =0 para i # j).

Como as variacOes de massa especifica nos escoamentos na atmosfera sao muito

pequenas, pela equacdo da continuidade (3.1) tem-se:

Q

IR

0 (3.9)

Ui
i

ox

ou; !
Logo, o termo — U, 0; j a_xl também serd desprezado. Por fim:
i

— 0w, 0%
T = “(axﬁaxi) (3.10)

Aplicando a média temporal na equagao (3.7):
0 0 [(— ap o,  ———
a(pu1)+a—xj(pul.u]) = —a—m+a—m(rl]+pul.u]) (3.11)

Quando se aplica a média na equacdo (3.7), nove termos surgem como resultado
desta operagdo matematica. Fisicamente sdo nove tensores extras onde trés destes sdo

tensores normais e os seis demais sdo tensores de cisalhamento. Este tensor extra é
conhecido como tensor tensdo de Reynolds (pul'. u]') e representa a tensdo viscosa
adicional devida a turbuléncia.

Como descrito anteriormente, o ar atmosférico foi considerado um fluido
incompressivel, onde sua massa especifica ndo varia de acordo com o escoamento. Porém,
para representar o gradiente vertical da massa especifica do ar, em relacao a altura (y), foi

adotada uma relacao linear encontrada em Ahrens (2005) e também utilizada em Pfluck

(2010) na forma:
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Par atmosférico = 1,2245- 10,0001y (3.12)

onde y representa a altura do dominio.

3.2.3. Conservaciao da Energia
A equagdo da conservagio da energia escrita na forma da entalpia total H pode ser

escrita como:

oM | ApwH) _ 9 _ 9 0V 4 puf
oc "oy o om (wimij + Q;) + puif; (3.13)

O primeiro termo a direita da equagdo serd considerado desprezivel uma vez que uma das

consideragdes do modelo é que o fluido € incompressivel. O termo que representa a

D ] . . . s
dissipagdo viscosa, Fy (uiri j), também serd desprezivel uma vez que sua contribuicao é
i

insignificante na atmosfera. O termo Q j representa o fluxo de energia transferido por

conducdo no volume de controle. O ultimo termo, a direita da equagdo, refere-se ao
trabalho realizado por forcas de campo. Este tltimo termo é negligenciado na derivacao

da equacao da média da conservacdo da energia. Desta forma, tem-se:

d(pH) _ 9(pujH) 00,

(3.14)
dat axj axj
onde H € a entalpia total, relacionado a entalpia estatica h(7,P) por:
. 1

Aplicando a média temporal na equacgao (3.13) tem-se:
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dpH) , A(pwH) _ 8 = —
at + ox;  0x; (QJ + Py, H) (3.16)

onde a média e as flutuacdes da energia total, H e H', sdo definidas como:

H=h+=2+22= b+ =24k (3.17)
H = h' +iqu; +%— k (3.18)

sendo k a energia cinética turbulenta definida por:
k = % (3.19)

3.2.4. Equacao do Transporte de Poluentes

Na modelagem da conservacdo das espécies quimicas, € calculada a fracdo de
massa local para cada espécie, m; , através da solu¢do de uma equagdo de conservagao
para a espécie /. Assumindo o regime transiente, a equacdo de transporte das espécies

quimicas para o escoamento turbulento fica:

a(mz)

D)= (” + Sct) aml] +S (3.20)

Sc 0x;

onde o nimero de Schmidt turbulento especificado é Sc, = 0,7 (CFX®, 2013). Sc

representa o nimero de Schmidt representado pela expressao:
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Sc = (3.21)

v
D
Representando a razao entre a viscosidade cinematica e a difusividade méssica. p

e U representam as viscosidades molecular e turbulenta, respectivamente. O termo S

representa a fonte da espécie /.

3.3. Tratamento da Turbuléncia

O fendmeno de turbuléncia consiste de flutuacdes no campo de escoamento em
relagio a tempo e espaco. E um processo complexo, principalmente devido ser
tridimensional, transiente e composto de muitas escalas. Este fendmeno ocorre quando as
forcas de inércia do fluido tornam-se significativas quando comparadas com as forcas
viscosas sendo caracterizado em altos nimeros de Reynolds.

Turbuléncia é um dos mais complexos problemas na mecanica dos fluidos.
Diferentes aproximacgdes sdo usadas para o seu entendimento em problemas de
engenharia. A maneira mais simples de reproduzi-lo € fazer com que a entdo chamada
viscosidade turbulenta ou difusividade turbulenta seja como uma propriedade constante,
a qual foi muito utilizada para predicao de escoamentos em combustores. Por muitos anos,
o método integral baseado em velocidade empirica e perfis de temperatura foi adaptado
em escoamentos tipo jato.

Obviamente, um tratamento mais rigoroso € necessario para predizer escoamentos
turbulentos complexos na engenharia, tais como escoamentos tridimensionais
recirculantes ou giratérios (swirling) onde a viscosidade turbulenta ndo € constante.

A aproximac¢do fundamental para estudos de turbuléncia é conhecida por Direct
Numerical Simulation (DNS) que consiste em resolver as equagdes de Navier-Stokes com
tamanho de malha de origem de grandeza das escalas de Kolmogorov sem usar nenhum
modelo de turbuléncia. Entretanto, o DNS necessita de uma consideravel capacidade
computacional que ainda € impraticavel em problemas préticos de engenharia. Uma
alternativa é o Large-Eddy Simulation (LES), que resolve as equagdes em tamanho de
grade dos grandes turbilhdes, mas ainda necessita modelar as pequenas escalas de

turbuléncia. Atualmente, com a utilizacdo de processamento paralelo (Parallel Virtual

Machine - PVM) o LES vem sendo amplamente utilizado em problemas de engenharia.
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Para a maioria dos problemas praticos de engenharia, no entanto, nao € necessario
resolver os detalhes das flutuacdes turbulentas para se representar um escoamento, sendo
somente necessario os efeitos da turbuléncia no escoamento médio. Para tal, utilizam-se
os modelos de turbuléncia estatisticos baseados nas equacgdes da média temporal de
Reynolds.

Os modelos de turbuléncia, em bases estatisticas, modificam a equacdo de Navier-
Stokes pela introducao da média temporal (Reynolds Averaging) produzindo as equacdes
de Reynolds Averaged Navier-Stokes (RANS).

Simula¢des empregando os modelos de turbuléncia estatisticos além de serem
representativos dos problemas encontrados na engenharia, reduzem enormemente o
esfor¢co computacional quando comparado ao DNS. No entanto, a RANS introduz termos
desconhecidos que contém produto de quantidades flutuantes que agem como tensores
adicionais ao fluido. Estes termos sao chamados de tensores de Reynolds.

Os tensores de Reynolds precisam ser modelados pela adicdo de uma equacao
adicional de quantidade conhecida para obter o fechamento do problema, ou seja, ter um
numero suficiente
de equagdes para que o problema seja possivel de ser resolvido. Esta equacao adicional
necessaria para “fechar” o problema ¢ quem define o tipo de modelo de turbuléncia

(CFX®, 2013).

3.3.1. Modelo de Turbuléncia k-¢
O modelo k-¢ padrdo (Launder e Spalding, 1974) baseado na hipétese de

Boussinesq, que também € conhecido como modelo de dissipagdo viscosa (Eddy Viscosity
Models), apresenta comportamento isotrépico dos tensores de Reynolds. Este foi o
modelo escolhido para reproduzir os efeitos da turbuléncia no modelo neste trabalho. Este
modelo sugere que a turbuléncia consiste de pequenos turbilhdes que sdo continuamente
formados e dissipados, e na qual os tensores de Reynolds sdo assumidos serem
proporcionais a média dos gradientes de velocidade.

Modelos que utilizam a suposi¢do da viscosidade dissipativa relacionam os
tensores de Reynolds e os fluxos turbulentos (fluxos de Reynolds) as varidveis médias do

escoamento. Estes modelos usam a hipétese do gradiente difusivo para relacionar os
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tensores de Reynolds aos gradientes da velocidade média e a viscosidade turbulenta,

conforme mostra a equacdo (3.22):

O v, aﬁ])
uu, = — + — (3.22)
p ) 'ut (axi ax]'

O fluxo de energia turbulento por sua vez, ¢ modelado usando a suposi¢cdo da
difusividade dissipativa que pode ser expresso através da equacgdo (3.23):
—puh’ = —— (3.23)
onde o Pr; é o nimero de Prandtl e ., a viscosidade turbulenta.

As flutuacdes dos termos do trabalho viscoso, para turbuléncia isotrépica

homogeénea, sdo aproximadas pela equacio (3.24):

o(wr,;) o (.U ak) (3.24)

ax,- 6x1 6x]

As Equagdes (3.22), (3.23) e (3.24) somente poderdo expressar os termos das
flutuacdes turbulentas das varidveis médias se a energia cinética turbulenta, k e
viscosidade turbulenta, i , forem conhecidas. O modelo de turbuléncia k-¢ é capaz de
fornecer estas varidveis através da solucdo de duas equacdes de transporte, sendo uma
para k e outra para g, para posteriormente calcular a viscosidade turbulenta. A primeira
derivagdo para este modelo foi para escoamentos incompressiveis, nos quais as flutuacoes
de massa especifica podem ser ignoradas. A mesma formulacdo € utilizada para
escoamentos compressiveis, com a exce¢do de um termo que possui formulacdo distinta
para este tipo de escoamento. A viscosidade turbulenta, p , € modelada como o produto
de uma escala turbulenta de velocidade, V;, e um comprimento de escala turbulenta, /[,

conforme proposto por Prandtl e Kolmogorov. Introduzindo uma constante de

proporcionalidade, chega-se a equacao (3.25):
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A escala de velocidade turbulenta € igual a raiz quadrada da energia cinética
turbulenta, k, sendo que esta é determinada via equacdo de transporte adicional que serd

apresentada posteriormente:
V, =k (3.26)

No modelo de duas equacdes k-& assume-se que o comprimento de escala é um
comprimento de escala de dissipacdo e quando as escalas dissipativas turbulentas sdo

isotrépicas, Kolmogorov determinou que:

2
e=2 (3.27)

le

na qual ¢ € ataxa de dissipacdo de energia cinética turbulenta de energia cinética. Caso
k, e [, sejam conhecidos, a viscosidade turbulenta é determinada a partir da equagdo
(3.25) e os tensores de Reynolds podem ser calculados a partir da equacdo (3.22),
fechando assim as equagdes turbulentas do transporte de movimento. A tarefa restante €

determinar equagdes para k, & e condicdes de contorno apropriadas.

Portanto, a viscosidade turbulenta, p, € calculada a partir do produto de uma

escala turbulenta de velocidade e um comprimento de escala turbulenta, como segue:

kZ

He = pCu— (3.28)

em que € € a taxa de dissipacdo de k (o montante de k por massa e tempo convertidos em
energia interna de fluido por agdo viscosa) e €, € uma constante do modelo.

Esta € conhecida como a relacio de Komogorov-Prandlt. Os coeficientes de
transporte (difusivo) turbulento das equagdes da energia e da concentracao sdo da mesma

ordem de grandeza da viscosidade turbulenta p e relacionam-se com esta por:
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ke Ut

C_p = P_rt (3.29)
pD, = S“—Ctt (3.30)

onde Pr; e Sc; sdo respectivamente o nimero de Prandlt e o nimero de Schmidt

turbulentos. Trata-se, na verdade, de constantes do modelo que sdo ajustadas a partir da

comparacdo de resultados numéricos com dados experimentais (Bocon, 1998).
Finalmente, apresentam-se as equacoes de transporte (3.31) e (3.32) deste modelo

para a obtenc¢do local dos valores de k e €:

d(pk) | 8(pUk) _ @ (
ot + ox; 6xJ Fka + P, + pe (3.31)
a(pe) |, d(pUje) 9
ot + ox;  0x; T 35 a + (Celpk + pCez€) (3.32)

Em que os coeficientes difusivos sdo dados por:

I, =u+2 (3.33)
Pk
[,=p+= (3.34)
Pe
A taxa de producdo da energia cinética turbulenta P;, é dada por:
= puun
Py = —puy, ox; (3.35)

Substituindo o tensor de Reynolds da equacdo (3.22), na equagao (3.35) tem-se:

U, a_U_Ja_Ul> (3.36)

oxj 0x; 0xj

Pk_.ut(
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As constantes existentes no equacionamento do modelo k-¢ estdo listadas na

Tabela 3.2.

Tabela 3.2 - Constantes do Modelo k-g Padrio

CIJ Ce1 Ce Ok O¢ Pr
0.09 1.44 1.92 1.0 1.3 0.9

3.3.2. Escoamento Proximo a Parede

Perto de uma parede sem deslizamento, hd fortes gradientes nas varidveis
dependentes. Além disso, os efeitos viscosos sobre os processos de transporte sdo
grandes. A representacdo destes processos dentro de uma simulagdo numérica levanta o
problema de explicar os efeitos viscosos na parede, bem como de resolver a variacao
rapida de varidveis de fluxo que ocorre dentro da regido da camada limite.

Experimentos e andlise matemadtica t€ém demonstrado que a regido proxima da
parede pode ser subdividida em duas camadas. A camada mais interna, chamada
subcamada viscosa, onde fluxo é quase laminar, e a viscosidade molecular desempenha
um papel dominante na dindmica e transferéncia de calor. Mais longe da parede a
turbuléncia domina o processo de mistura. Finalmente, existe uma regido entre a camada
turbulenta e a subcamada viscosa chamada camada logaritmica chamada tampao, onde os
efeitos da viscosidade molecular e turbuléncia sdo de igual importancia. A Figura 3.1
ilustra essas subdivisdes da zona préxima da parede (CFX®, 2013).

Assumindo que o perfil logaritmico se aproxima razoavelmente da distribuicio de
velocidade préxima a parede, ele fornece um meio para calcular numericamente a tensdo
de cisalhamento do fluido como uma funcao da velocidade a uma determinada distancia
da parede. Isto € conhecido como uma "funcdo de parede" e a natureza logaritmica da

origem a conhecida "lei de registro da parede".
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Figura 3.1 — Subdivisdo da regido préxima a parede (CFX®, 2013)

Duas abordagens s@o comumente usadas para modelar o fluxo na regido de parede

proxima:

1) O método de funcdo de parede utiliza férmulas empiricas que impdem
condi¢des adequadas perto da parede sem resolver a camada limite,
economizando recursos computacionais. Todos os modelos de turbuléncia no
CFX® sdo adequados para um método de funcdo de parede.
As principais vantagens da abordagem de funcao de parede é que as camadas
de cisalhamento de alto gradiente perto de paredes podem ser modeladas com
malhas relativamente grossas, proporcionando economias substanciais no
tempo de CPU e armazenamento. Também evita a necessidade de ter em conta
os efeitos viscosos no modelo de turbuléncia.

2) O método de “baixo nimero de Reynolds” (LRN) resolve os detalhes do
perfil da camada limite usando escalas de tamanho de malha muito pequenas
na direcao normal a parede. O método de baixo Reynolds ndo se refere ao
numero de Reynolds do dispositivo, mas ao nimero turbulento de Reynolds,
que € baixo na subcamada viscosa. Este método pode portanto ser utilizado
mesmo em simula¢des com nimeros de Reynolds muito elevados, desde que

a subcamada viscosa tenha sido resolvida.
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3.3.2.1. O Tratamento da Velocidade Proxima a Parede
Para equacionar o problema com a possibilidade de velocidades préximas de zero
nas proximidades da parede, algumas func¢des empiricas foram desenvolvidas com esse
objetivo. A fungio “parede” utilizada no CFX® é uma extensio do método de Launder e
Spalding (1974). Nesta abordagem a velocidade tangencial préxima a parede ¢é
relacionada coma tensdo de cisalhamento, 7., através de uma relacdo logaritmica. A

relacdo logaritmica para a velocidade proxima a parede é dada por:

+ _ U _ 1 +
ut == kln(y )+ C (3.37)
onde:
_H (3.38)
1
_ [Teo )2
u, = (p ) (3.39)

onde u™ € a velocidade proxima a parede, u, a velocidade de fric¢do, U, € a velocidade
tangente a parede a uma distancia Ay da mesma (relacionada com a distincia estabelecida
entre o primeiro né e a parede), y* € a distdncia adimensional da parede, T,, € a tensdo
de cisalhamento na parede, k é a constante de von Karmédn e C é uma constante
relacionada a rugosidade da parede (CFX®, 2013).

Esta relacdo apresenta a propriedade de ndo tender a zero quando U, tende a zero,
J4 que em um fluxo turbulento o valor de k£ nunca é completamente zero. Baseado nesta

defini¢do, a seguinte expressdo para U, pode ser obtida:

_ Ut
U, = Trow (3.40)

O valor absoluto da tensdo de cisalhamento, T,, € entdo obtido:

T = pu,U, (3.41)
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onde:

* _ (pu.dy)

(3.42)
U

O tratamento matematico descrito acima € apropriado apenas quando as paredes
consideradas hidraulicamente “lisas”, sem rugosidades. Para paredes rugosas, o perfil
logaritmico ainda existe, mas desloca-se para uma regido mais proxima da parede. O

efeito da rugosidade é considerado modificando-se a expressdo (3.37) para:

+_1 v
u' = kll’l (1+0,3k+) +C (3.43)

onde k+ apresenta a forma de:
k+ = P u (3.44)
YR u o x :

Sendo yr a “rugosidade equivalente de grdo de areia”. Segundo Blocken et al.
(2007), a relacdao entre a “rugosidade equivalente de grao de areia” e a rugosidade

aerodinamica (yo), em simulacdes de escoamento atmosféricos como software CFX®, é

descrita através da expressao:

3.3.2.2. O Tratamento da Viscosidade Turbulenta Proxima a

Parede
Um modelo definido como alto niimero de Reynolds (HRN) ndo pode, em geral,
ser integrado em todo o dominio do fluxo para um fluxo turbulento limitado a regides de
parede. Isto é particularmente verdadeiro quando aplicado a fluxos que determinam
dispersoes atmosféricas em ambientes abertos. Um fluxo na atmosfera pode normalmente

ser caracterizado por baixo nimero de Reynols (LRN) ndo sé em regides de quase parede,
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mas também em regides distantes das paredes. Em regides de quase parede, Shish e
Lumley (1993) mostraram que todos os enormes vortices de energia se reduzem a vortices
dissipativos de Kolmogrov e, consequentemente, todas as propriedades de fluxo préximo
da parede, tais como a velocidade de friccdo e a taxa de deformacdo média, sao
caracterizadas por microescalas de Kolmogorov. Modificacdes no termo viscoso
aplicados a modelos de alto nimero de Reynols (HRN) sdo, portanto, necessdrias para
fazer com que os modelos tenham uma resposta adequada aos fluxos nos quais o efeito
da viscosidade molecular se torna compardvel ao da viscosidade turbulenta.
No entanto, quando usados em conjunto com fungdes de parede, os modelos de HRN
alcancaram um sucesso notdvel em problemas de fluxo de engenharia. Sem integrar o
modelo até a regidao da superficie da parede, o método da fun¢do da parede ajuda a ajustar
a regido do nicleo do fluxo a regido da parede. A origem da funcdo da parede estd
relacionada com o equilibrio local e a suposi¢do uniforme da tensdo de cisalhamento e a
chamada lei-da parede. Como conseqiiéncia, seu uso para fluxos complexos torna-se
fisicamente questiondvel, por exemplo: fluxos com separacdo ou quando a solucdo do
dominio interessada ocorre exatamente na regido da parede. O perfil de velocidade da
parede proxima em um dominio, com uma taxa de fluxo de ar de baixa vazao, difere da
lei log-convencional da parede. Isto fornece evidéncias de que o uso desta abordagem
pode ser inapropriado em camadas fronteiras turbulentas a niimeros de reynolds baixos.

Incorporando as funcdes de parede em condicdes de contorno em simulacoes
numéricas, as desvantagens associadas a abordagem dardo expressoes incorretas no ponto
de grade de parede préxima onde as funcdes de parede sdo usadas. Consequentemente, a
previsdo para todo o dominio do fluxo pode estar contaminada. Vdrios aspectos da
invalidez da abordagem das funcdes de parede foram abordados brevemente ou em
detalhes em trabalhos anteriores de Patel et al. (1984), Chen e Patel (1988), So et al.
(1991).

Para encontrar alternativas pelas quais as desvantagens de usar o método de
funcdo de parede podem ser eliminadas, diferentes abordagens de modelagem foram
desenvolvidas para explicar os comportamentos de turbuléncia na proximidade da parede.
Esses modelos podem ser diretamente integrados na superficie da parede e sdo capazes
de simular efeitos viscosos de quase-parede. Algumas abordagens cldssicas de
modelagem de proximidade de parede incluem, por exemplo: formulacdes de viscosidade
turbulenta anisotrépicas (Speziale e Abid, 1995); Introdu¢do de uma equagdo de

transporte adicional no fecho de duas equacdes e utilizando esta quantidade de transporte
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para reformular a viscosidade turbulenta (Durbin, 1991); Ou implemento de um modelo
de duas camadas (Launder, 1986) e (Chen e Patel, 1988). A abordagem mais popular
atualmente € modificar os coeficientes em modelos de alto Reynolds por meio da
formulacdo de baixo Reynods (LRN), como por exemplo: deingdo de funcgdes de
amortecimento, de modo que os efeitos viscosos podem ser adequadamente refletidos nas
equacgdes de transporte turbulento como sendo integrados em direcdo a uma parede
(Mathur, 2013), (Wray e Agarwal, 2015) e (Zhang et al., 2016).

O objetivo principal na formulacio de HRN para um modelo de LRN € conceber
funcdes de amortecimento adequadas para remodelar vérios termos nas equagdes de
transporte turbulento de modo que eles sejam capazes de responder razoavelmente em
fisica as propriedades de turbuléncia na parede préxima. O principio basico na formulagcdo
de um modelo LRN € reduzir a viscosidade turbulenta préximo da parede de uma maneira
apropriada de modo a tornar os efeitos viscosos cada vez mais dominantes sobre, ou
comparaveis, a viscosidade turbulenta. Isto pode ser conseguido através de ajustamentos
na energia cinética turbulenta perto da parede e na taxa de dissipac@o, por exemplo:
amortecimento ou refor¢o da respectiva produgdo e dissipacao ou destruicao. Os termos
acessiveis sdo frequentemente os termos de producdo e destruicdo em equacdes de
transporte turbulento.

Para reduzir a viscosidade turbulenta proxima a parede, usualmente é aplicada
uma fungio denominada fungéo amortecimento (f,,) (Peng, 1998).

Para equacionar o problema da viscosidade turbulenta em fluxos préximo a
paredes, alguns autores ja propuseram funcdes amortecedoras empiricas para o cdlculo

da viscosidade turbulenta. Entre os trabalhos mais conhecidos podemos citar o modelo de

Yang-Shih (1993), onde:

W = C# f[l, kT, (3.46)
onde:
0.5
fu=|(1 - exp(-1.5x10-R, — 51077 RS — 1x10-1985)) | (347)
€
T, =%+ g (3.48)
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y == (3.49)

E as equacdes proposta por Abe-Kondoh-Nagano (1994):

k2
he = Cufu = (3.50)

fi = [(1 — exp (= ))] [1 + %exp {— (2550)2}] (3.51)

y* = 22 (3.52)

v

No presente trabalho o autor propde a utilizacdo de equacdes empiricas para a
correcdo da viscosidade turbulenta, tomando como referéncia a teoria da mistura de
Prandtl, onde a viscosidade € calculada através de uma velocidade e de um comprimento
caracteristico:

Uy = Vxim (3.53)

onde V € a velocidade e Im o comprimento caracteristico.
Para escoamentos mais simples, do tipo camada de mistura, jatos e esteiras,
considera-se que o cisalhamento médio transversal ao escoamento é predominante sobre

o cisalhamento médio em relacao as outras direcdes. Logo:
S ou
v =m|Z (3.54)

Esta é a chamada hipdtese de Prandtl, uma das primeiras tentativas de se calcular
a viscosidade turbulenta. Tomando como exemplo uma camada de mistura em
desenvolvimento espacial ilustrada na Figura 3.2, pode-se estimar o comprimento de

mistura de Prandtl.
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Figura 3.2 — Desenvolvimento espacial do comprimento de Prandtl. (Rosa, 2003)

Analisando a Figura 3.2 observa-se que este tipo de escoamento apresenta um
comportamento bem determinado em termos do enlarguecimento criado pela dindmica
das estruturas coerentes. O comprimento caracteristico deste escoamento € a espessura da
camada de mistura. Logo:

Im =~ 6(x) » Ilm=C6(x) (3.55)

A constante C é empirica e diferente para cada tipo de escoamento considerado,
em fun¢do da sua natureza fisica. A partir da equacgdo (3.55) observa-se que a viscosidade
turbulenta passa a depender de x e de y, como mostra a equagao final (eq. 3.56). A funcdo
€ empirica, deduzida a partir de experimentos, para todos os tipos de escoamentos

l'l' a], *

Com base nesta referéncia entao, o autor prop0s equagdes empiricas, para fungdes
amortecimentos, tomando a velocidade e o comprimento do dominio como tnicas
variaveis. Vale lembrar que a equagdo de Prandtl ¢ conhecido também como “modelo a
zero equacdo”, diferente do modelo de duas equagdes utilizado neste trabalho (k-&
padrdo). Assim, é importante registrar que a deducdo a cima, da viscosidade turbulenta
de Prandtl, foi detalhada apenas para demonstrar a origem da fundamentagao da proposta
do autor. Desta forma, foi proposta a seguinte equagdo para o calculo da viscosidade

turbulenta neste trabalho:

k2
He = ufu_ (3.57)

&
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sendo:

fu = exp(n x z) x Upes (3.58)

onde n variou de 0,0010 a 0,0025 conforme grau de conveccdo do experimento. Z

representa a distancia na dire¢do longitudinal do langamento da emissdo € Upor a

velocidade de referéncia medida a 10m de altura.
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4. METODO NUMERICO

Solugdes analiticas, para as equacdes de Navier Stokes, existem somente para
escoamentos simples sob condicdes ideais. Para escoamentos reais, um tratamento
numérico deve ser adotado, para que as equacdes diferenciais sejam resolvidas com a
utilizacdo de um método de aproximagdo. Desta forma, os termos nao-lineares das
equacdes diferenciais sdo substituidos por termos algébricos, que posteriormente serdo
resolvidos por um método numérico.

As complexas formulacdes de Navier-Stokes aplicadas para a hipdtese de um
meio continuo, apresentadas inicialmente por Navier em 1822 (Bird, 1960), constituiram-
se no ponto de partida do desenvolvimento e aperfeicoamento de diversas técnicas de
solugdo aplicadas a engenharia. Paralelamente as analiticas, as técnicas numéricas
obtiveram um impulso extraordindrio com o aumento do desempenho do processamento
computacional, tanto em nivel de hardware como de software. Os métodos numéricos das
diferencas finitas e, mais recentemente o dos volumes finitos, o qual estd sendo
empregado neste trabalho, adaptaram-se facilmente aos principios 16gicos do tratamento
dos dados computacionalmente. Ambos os métodos compreendem alguns procedimentos
basicos comuns e que serdo discutidos especificamente para o método dos volumes
finitos.

Este capitulo descreve o método aplicado, utilizando o software CFX®, para a
resolucdo do sistema de equacdes diferenciais, bem como suas principais ferramentas

auxiliares.

4.1.Discretizacao das Equacoes Governantes

A metodologia aplicada envolve a discretizagdo do dominio de solucdo
tridimensional em varios volumes de controle, utilizando-se uma malha computacional.
Através da técnica dos volumes finitos (também denominado como métodos dos volumes
de controle) é possivel integrar todas as equacdes governantes sobre um volume de
controle fixo no espaco. Desta forma, as equacdes governantes do problema serdo
integradas sobre cada um dos volumes de controle, sendo que todas as varidveis
relevantes (massa, energia, etc.) sdo conservadas dentro de cada um dos volumes de

controle. A Figura 4.1 ilustra um tipico volume de controle (tetraédrico), onde a superficie
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do volume de controle € representada pela drea hachurada. Observa-se que cada um dos
nds do elemento é conectado por um jogo de superficies que definem o volume de
controle. Todas as solugdes das varidveis em questao e propriedades dos fluidos utilizados
sdo armazenadas nos nds do elemento. Assim, as equagdes governantes sio integradas
sobre o volume de controle, utilizando-se o Teorema da Divergéncia de Gauss para
converter algumas integrais volumétricas (que representam fontes ou termos de
acimulos) em integrais de superficie (que representam somatdrios de fluxos). Com isso,
obtém-se para as equacdes de conservacido de massa, movimento e energia, j4 modeladas

com as consideracdes feitas no capitulo 3:
J(pu)dn; =0 (4.1)

9 ou; . 0u;
ot fv pu;d, + fs pu; ujdn; = — fs Pdn; + fs u(—+ a—xj) dn; (4.2)

6xj

9
~ J,pH dv + [ pu;H dn; = [ Q; dn; (4.3)

O primeiro passo para a solu¢do numérica do sistema de equagdes diferenciais é
a criacdo de um sistema acoplado de equacdes algébricas, obtido através da linearizagcdo
do antigo sistema de equacoes. Isto € feito convertendo cada termo em sua forma discreta.
Os termos volumétricos (termos de fonte ou de acimulo) sdo convertidos em sua forma
discreta pela aproximacao de valores especificos em cada setor, e depois integrados sobre
todos os setores que formam o volume de controle. Os somatérios de fluxos sao
convertidos em sua forma discreta pela aproximac¢do dos fluxos nos pontos de integracao,
ipn, que se encontram localizados no centro de cada segmento de superficie de um

elemento hipotético que circunda o volume de controle (Figura 4.2).

53



Centro da face do slemento e f s ™

) ad

_ porto de mtegracio

— Centro da face do elermento

gelomes

Lind
Figura 4.2 — Volume de controle e pontos de integracdo (ipn). Adaptado (CFX®, 2013)

Dessa forma, os termos discretos sdo obtidos através da integracao dos fluxos

sobre os segmentos de superficie que formam o volume de controle.

4.2.0 Acoplamento Pressao — Velocidade

No processo de solugcdo sequencial utilizado, uma equacdo descrevendo a
atualizacdo da pressdo é necessdria, € ndo estd explicitamente disponivel através do

balanco de massa ou de conservagdo da quantidade de movimento. A familia de
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algoritmos SIMPLE (Patankar, 1980) é baseada na utilizacdo entre correcOes de
velocidade e pressdo de forma a reorganizar a equagdo de continuidade em termos de um
célculo de correcdo de pressdo. No software CFX®, uma estratégia similar é adotada,
considerando as altera¢des propostas por Rie e Chow (1983) para discretizag¢do dos fluxos
de massa, evitando o desacoplamento e as modificacbes de Majumdar (1988) para
remover a dependéncia da solucdo em estado estaciondrio em relacdo aos passos de

tempo.

4.3.Funcoes de Forma
Durante o processo de solucdo do problema, os valdes obtidos sdo mantidos nos
n6s de cada um dos elementos discretos da malha computacional. No entanto, estes
valores devem ser aproximados nos pontos de integracdo. As funcdes de forma sao usadas
para obter as solu¢des dos problemas, e consequentemente sua variagio, em relacdo aos

elementos. A varidvel @ varia com relagdo a um elemento de controle da seguinte forma:

N, 4
Q= Zi:"{’s N;®; 4.4)
onde N; representa a fun¢ao de forma para o né i e @ o valor de @ no né i, considerando
0 somatorio sobre todos os nos de um elemento. As propriedades de uma funcao de forma

incluem:

Nng
Yo" Ni@; =1 (4.5)
o fLi=]
No né j, Nl_{Oi:/:j 4.6)

As fungdes de forma sdo lineares em termos de coordenadas paramétricas e sdo
utilizadas para calcular intimeras varidveis geométricas. Como exemplo, a Figura4.3 e a

Equacdo (4.4) ilustram as funcdes de forma para um elemento hexaédrico:

Ny (s,t,u) = (1-5) (1-¢) (1-u)
Ny (s,tu) =5 (1-1) (1-u)
N3 (s,t,u) =st (1-u)
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Ny (s,t,u) = (1-s)(1-u) 4.7)
Ns (s,t,u) = (1-5) (1- tHu
Ns (s,t,u) = s(1- t)u
N7 (s,t,u) = stu
Ns (s,t,u) = (1- s)tu

. /
¢

Figura 4.3 — Representaciio esquematica de um elemento hexaédrico. Adaptado (CFX®,

2013)

Uma das principais aplicacdes das fungdes de forma € desenvolver as derivadas
espaciais para todos os termos de difusdo (CFX®, 2013). Como exemplo, a derivada na
direcdo x, no ponto de integracdo ip é dada por:

0N,

o9
I | ip — Zn? | ip ®n (4.8)

4.4 .Discretizacio dos Termos de Adveccao e Transientes

56



Para realizar a discretizagdo do termo de advecgdo, a varidvel @, deve ser
aproximada em termos dos valores nodais de @;,,. O esquema de advec¢do implementado

no software CFX®, e utilizado neste trabalho, chamado de “High Resolution Scheme”

(“esquema de alta resolucao” em uma traducio livre) pode ser descrito da seguinte forma:
Dip = Dyp + VO -AT (4.9)

onde @,,,, representa o valor no n6 antecessor e * € o vetor originado entre o né antecessor
e o ip ponto de integracdo. Nesta técnica, o valor § é determinado como o valor mais
proximo de 1 possivel, variando entre 0 e 1, sem que sejam introduzidas oscilacdes na
solugdo do problema; enquanto V@ € igual ao gradiente apresentado no né antecessor.
Em relagdo aos termos transientes, a formula geral para a discretizacdo do mesmo

n-ésimo passo de tempo é:

1 ol
2—(p@)" 2
At

9 ~ 1 ™
~ J,p0dV =V (4.10)

onde os valores no inicio do passo de tempo sao identificados pelos sobrescritos n+0 e n-
0, respectivamente. De acordo com o High Resolution Scheme, (com [ préximo de 1) os

valores para inicio e fim do passo de tempo sdo aproximados pelas expressoes:

(0D = (p0)° + 2 ((V9)° — (b)) @1

(p®)"™2 = (p9) + ~((02) — (p9)°) (4.12)

Quando estas expressoes sas substituidas na equagdo 4.7, a expressao resultante obtida é:

%fVPQ’dV = Vﬁ (3 (p®) — 2(p®)° + % (p@)oo) (4.13)
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4.5 Estratégia de Solucao — O Solver Acoplado
Solvers que ndo apresentam acoplamento, também chamados de solvers
segregados, utilizam uma estratégia de solu¢do onde as equagdes de momentum sio
resolvidas inicialmente, utilizando um valor estimado para a varidvel pressdo, obtendo
assim uma equacao de correcdo da pressdao. Devido a natureza desse sistema de equagdes,
um grande nimero de iteracdes € necessario. O solver acoplado, utilizado pelo software
CFX® resolve o sistema de equacdes (u,v,w,p) com um sistema singular. Esta técnica usa
um sistema de equagdes discretizado totalmente implicito, a cada passo de tempo,
reduzindo o nimero necessario de iteragdes para a convergéncia do sistema. A Figura 4.4
ilustra o processo em questdo. Para o escoamento de um fluido homogéneo, o processo
iterativo acontece de acordo com 0s seguintes passos:
1) Inicializacdo do processo, com a identificacdo do dominio e do passo de tempo;
2) Solucdo do sistema de equacdes formado pelas formas discretizadas do balango
de quantidades de movimento, energia e da correcdo de pressao;
3) Solugdo das equagdes referentes as varidveis adicionais do sistema;
4) Solucdo das equacdes do modelo de turbuléncia escolhido;
5) Atualizagdo das propriedades dos fluidos;
6) Verificacdo do critério de convergéncia
7) Avanco no passo de tempo ou finalizacdo da simulacdo, caso o critério seja

atingido, ou inicio de uma nova iteragao.
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Figura 4.4 — Estratégia de solucdo do sistema de equacdes discretizadas. Adaptado

(CFX®, 2013)

4.6.Critério de Convergéncia

A convergéncia da solucdo, onde o método numérico iterativo € aplicado, é
atingida quando as mudancas que ocorrem de uma iteragdo para outra nas varidveis do
problema (ou em parametros de interesse envolvendo essas variaveis) sao suficientemente
pequenas a ponto de se poder considerar que a solucao ndo sofre mais mudanca. O critério
de convergéncia utilizado nas simulagdes deste trabalho foi o “RMS residual”. A sigla
RMS significa Root Mean Square (“média da raiz quadrada” em uma traducdo livre). Este
critério € obtido considerando todos os residuos ao longo do dominio computacional,
elevando-se ao quadrado, obtendo a média aritmética de todos os valores e obtendo a raiz
quadrada. Essa metodologia € aplicada para todas as equagdes contidas no sistema e todas

as varidveis. O valor escolhido como limite maximo foi de 1,0 x 10* para todas as

equagoes de transporte envolvidas no problema (massa, movimento e calor).
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5. AVALIACAO DE PERFORMANCE DO MODELO

Neste capitulo serd apresentado o resultado da avaliacdo de performance do
modelo, tomando como referéncia o experimento de Copenhagen. Com isso, os
resultados tedéricos do modelo serdo comparados com os resultados de campo para
avaliacdo da eficiéncia da descricdo do fendmeno real. Além disso, a avaliagdo também
constard da comparacdo dos indices estatisticos do modelo como outros modelos

encontrados na literatura que simularam o mesmo experimento de campo (Copenhagen).

5.1. O Experimento de Copenhagen

Para validacdo do modelo matematico proposto, serdo utilizados como referéncia
os dados obtidos durante o experimento de Copenhagen na Dinamarca nos anos de 1977
e 1978. Os dados deste experimento sdo utilizados amplamente no meio académico
quando o assunto € modelagem de dispersdo atmosférica (Tabela 5.1). Devido a vasta
quantidade de informag¢des meteoroldgicas coletadas durante o experimento, é possivel
repetir as condi¢Oes em rotinas matemadticas atuais, simulando diversas condicdes de
estabilidades atmosféricas (Tabela 5.2).

O experimento de Copenhagen consistiu na liberacdo (sem empuxo) de um gas
tracador, hexafluoreto de enxofre (SFs), de uma torre de transmissdo de TV a uma altura
de 115 metros em relacdo ao solo e coletado em unidades de amostragem localizadas em
trés linhas distintas, com uma cota de 2 a 3 metros acima do solo. As liberagdes foram
realizadas durante 9 dias, totalizando 9 conjuntos de amostras, coletadas a partir de
amostradores posicionados a uma distancia de 2 a 6 km (Figura 5.1), em relacao ao ponto
de liberacdo do poluente, onde o terreno foi classificado como residencial, com um

comprimento de rugosidade de 0,6 m.
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O gés tracador foi langado da posicdo (x,y) = (0,0) (Gryning, 1998).

Figura 5.1 - Area utilizada no experimento. O eixo x é a direcio Leste, enquanto o eixo
y a direcdo Norte da regidao. Os pontos de coleta foram distribuidos formando trés arcos.
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Tabela 5.1 — Dados principais do experimento de Copenhagen

Experimento Tempo/Duragao do Distéancia dos Taxa de Concentracio

1978/79 Experimento arcos de medicdo liberacao (g/s) integrada

até o ponto de (10** s/m?)

liberacdo do

tracador (km)
20/09/78 13:17/ 14:17 1.9/3.7 3.2 6.48 /2.31
26/09/78 11:40/12:40 2.1/4.2 3.2 5.38/2.95
19/10/78 12:13/13:13 1.9/37/54 3.2 8.20/6.22/4.3
03/11/78 13:20/ 14:20 4.0 2.3 11.66
09/11/78 13:30/ 14:30 2.1 3.2 6.72
30/04/79 13:02/13:42 2.0/4.2/6.1 3.1 396/222/1.83
27/06/79 12:45/13:45 20/4.1/53 2.4 6.70/3.25/2.23
06/07/79 12:50/ 13:50 1.9/3.6/53 3.0 4.16/2.02/1.52
19/07/79 12:15/13:18 2.1/42/6.0 3.3 4.58/3.11/2.59

Tabela 5.2 — Dados meteoroldgicos do experimento de Copenhagen

Experimento L (m) U Classe de h (m)
1978/79 Estabilidade de
Pasquill
20/09/78 -46 0,37 C 1980
26/09/78 -384 0,74 C 1920
19/10/78 -108 0,39 C 1120
03/11/78 -173 0,39 C 390
09/11/78 =577 0,46 C 820
30/04/79 -569 1,07 D 1300
27/06/79 -136 0,65 B-C 1850
06/07/79 =72 0,70 B-C 810
19/07/79 -382 0,77 D 2090

Além das categorias de estabilidade de Pasquill, outra maneira de classificar um

cendrio de dispersdo atmosférica é através do grau de convecc¢do, expresso pela razao

entre a altura da CLP e o comprimento de Monin-Obuckov (L), onde (Buske, 2004):

h
IL|

< 5 conveccio fraca;

h
5 < — < 10 convecg¢io moderada;

|L]

h

|L]

> 10 convecgio alta.

(5.1)

O grau de conveccdo assim obtidos para cada um dos nove experimentos da

Tabela 5.1 s@o apresentados na Tabela 5.3.
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Tabela 5.3 — Grau de conveccdo do experimento de Copenhagen

Experimento h/L Grau de
Convecgao

20/09/78 43,04 Alto
26/09/78 5,00 Moderado
19/10/78 10,37 Moderado
03/11/78 2,25 Fraco
09/11/78 1,42 Fraco
30/04/79 2,28 Fraco
27/06/79 13,60 Alto
06/07/79 11,25 Alto
19/07/79 5,47 Moderado

5.1.1. Dominio de Solucao

O dominio utilizado nas simulacdes de avaliacao foi representado por um prisma,
sendo caracterizado pelas coordenadas x,y,z sendo x o sentido transversal a pluma de
dispersdo, y a altura do dominio e z o sentido da dispersao da fonte em direcdo aos pontos
de referéncia (representacdo das estacdes de registro das concentracdes) (Figura 5.2).
Incialmente foi estimado um dominio razoavelmente grande para que a dispersdo nao
sofresse influéncia dos efeitos de bordas causados pelas fronteiras. Desta forma o dominio
utilizado nas simulacdes tem as dimensdes de 6 km de largura (transversal a dire¢do de
lancamento, coordenada x), 6 km de distancia da fonte (sentido das emissdes, coordenada
z) € 3 km de altura (coordenada y). Para todas as simula¢des foi utilizado o mesmo
dominio, preservando as suas dimensoes ja citadas anteriormente. O dominio proposto é
composto de duas entradas de fluxo e duas saidas. Isso € necessario para representar a
decomposicao sofrida pelo vetor vento representando desta forma a angulag¢do descricdo

nos experimentos de campo.
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5.1.2. Representacio da Fonte de Emissao

A fonte de emissao foi representada por uma fonte pontual de lancamento, que no
caso do CFX® ¢ utilizada a fungdo “Source Point” que simula a liberagio de um fluido
ou outra varidvel adicional no dominio de solucdo. Para todos os experimentos a fonte de
lancamento foi representada pela mesma funcgao, e foi postada sempre na mesma posicao
do dominio: 115 metros de altura em relagdo a coordenada y (conforme literatura que
descreve o experimento); 2 metros em relacdo ao inicio do dominio e na posi¢cdo que
representa 3.000 metros na coordenada x (metade do dominio) para melhor observar a
dispersdo lateral da pluma sem interferéncia das laterais, j4 que o dominio ¢é
consideravelmente grande. A posi¢do exata da fonte no dominio seguiu as descri¢des

encontradas na literatura que descreve o experimento de Copenhagen (Figura 5.2).

Figura 5.2 — Representag¢do do dominio de solugdo (vista em perspectiva e vista superior

respectivamente), bem como a localiza¢do da fonte de lancamento (bola vermelha).

5.1.3. Condicoes de Contorno

5.1.3.1. Fronteira a Montante

A fronteira a montante representa a entrada principal do fluido no dominio de

solucdo. No caso da dispersdo atmosférica simulada neste trabalho, representa a entrada

da variavel venfo no dominio. Para representar esta varidvel (U) foi escolhida a funcdo
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“Normal Speed” no CFX®. A equacdo definida para caracterizar o perfil do vento foi a

equacdo (5.2).

u= % [ln (ylo)] (5.2)

onde u, ¢ a velocidade de fric¢do, k a constante de von Karman, y a varia¢do de altura do
dominio e y, a altura da rugosidade. Para a velocidade de fric¢ao, a equagao utilizada foi:

kuref

u, = (5.3)

onde u,.s € a velocidade do vento medida na altura de referéncia y,.y.

As equacoes (5.2) e (5.3) foram derivadas das equagdes propostas por Panofsky e
Dutton (1984) desconsiderando os termos que representam a variacdo de estabilidade
(¥,,) como demonstrado no capitulo 2, equacdo (2.5).

A velocidade de referéncia (u,.5) foi decomposta em dois valores escalares de
acordo com o angulo informado no experimento de Copenhagen. Esta foi a forma definida
pelo autor para representacdo fidedigna deste vetor na entrada do dominio de solugdo.

Por fim, as equagdes do perfil de vento e velocidade de friccdo respectivamente

para a montante foram definidas como:

u(y) = W [ln (ylo)] (5.4)
u, = —"’;‘1’;”(%’; (5.5)

A variavel adicional que representa a concentracdo do poluente (SFe) foi
considerada nula na entrada do dominio, representando desta forma uma anélise exclusiva
da dispersao da fonte sem valores contribuintes do ambiente a montante da fonte. Desta

forma:

Centrada =0 (5-6)
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Para representar o perfil de temperatura, em fun¢do da altitude, na entrada do

dominio foi utilizada a equacdo abaixo:

Tentrada = Tref — 0005y (57)
onde Trf € a temperatura de referéncia do experimento medido a 10 metros de altura em
Kelvin (K).

Para a geracdo e dissipacdo de energia cinética e turbulenta respectivamente,

foram utilizadas as equacdes utilizadas por Kim e Baik (2004):

1 ¥\ 2
Kentrada(y) = —TUZ (1 — Z) (5.8)

3

N w

Cﬁ kentrada(y)
ky

8entrada(z) = (5.9

sendo k=0,4 ¢ C, = 0,0845

5.1.3.2. Fronteiras Laterais

As fronteiras laterais representam uma entrada e uma saida transversal ao
dominio. Na parede que representa a entrada transversal a equacao do perfil de velocidade

e da velocidade de fric¢do, é representada pela velocidade de referéncia decomposta nesta
direcdo (Ujgterqr), similarmente como demonstrado anteriormente. Desta forma, as

equagdes definidas na lateral de entrada foram:

u(y) = @ [ln (ylo)] (5.10)
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__ kujateral

e = ()

(5.11)

Para definir o perfil de temperatura, nesta lateral, foi utilizada a mesma equacao
da montante, equagdo (5.7).

Em substituicdo as equacdes de geracdo e dissipacdo de energia cinética e
turbulenta, ainda na parede lateral de entrada, foi utilizada a varidvel intensidade de
turbuléncia de 1%, representada no CFX® por “Low (intensity 1%)”. Essa simplificacdo
foi adotada pelo autor para diminuir a quantidade de equagdes envolvidas no problema e
conseguir convergéncia.

Na parede que representa a saida transversal a condi¢do adotada foi a fungdo

“Static Pressure” com a pressdo fixada em latm para todos os experimentos.

5.1.3.3.  Fronteira Inferior
A fronteira inferior representa o solo do dominio de solucdo. Para esta fronteira
foi escolhida a fungdo “rough wall” usada para representar paredes rugosas. Em todas as
simulacdes o comprimento da rugosidade foi de y, = 0,60 m conforme descrito no

experimento.

Também foi considerado que o solo ndo absorve e nem reflete a pluma de

dispersdo, ou seja: nao ha fluxo de concentracdes nesta regido.

ac
5 =0 (5.12)

5.1.3.4.  Fronteira a Jusante
A fronteira a jusante representa a saida principal do fluxo do dominio. Para esta

fronteira também foi considerada a fungao “Static Pressure” com o valor fixo de 1 atm.

67



5.1.3.5. Condicoes Iniciais

As condicoes iniciais adotadas em todas as simulacdes foram a velocidade do

vento, seguindo o perfil definido na equagdo (5.2), a dire¢do do vento (coordenada x) e a

pressdo do sistema, sempre definida como 1 atm. Outra condicao inicial foi informada

tratando a condicdo de concentracdo nula no inicio da simulagdo, ja que o gds tracador

utilizado nos experimentos nao faz parte da condi¢ao natural da atmosfera. Também foi

informada a difusividade do poluente (SFs¢) de acordo com Olivet et al. (2005) apud

Pfluck (2010):

D=345m?s"!

(5.13)

Para o célculo da viscosidade turbulenta o autor propds as funcdes de

amortecimento descritas na Tabela 5.4:

Tabela 5.4 — Fungdes amortecimento para viscosidade turbulenta propostas

pelo autor.
Experimento Fungdo Grau de
Amortecimento Conveccao

20/09/78 Exp (0,0025X2)XU¢ ¢ Alto
26/09/78 Exp (0,0019%2)XU¢ Moderado
19/10/78 Exp (0,0015x2)XU-¢ ¢ Moderado
03/11/78 Exp (0.0010x2)XUy¢ Fraco
09/11/78 Exp (0,0019x2)XU¢ ¢ Fraco
30/04/79 Exp (0.0010x2)XUy¢ Fraco
27/06/79 Exp (0,0019X2)XU¢ ¢ Alto
06/07/79 Exp (0.0025X2)XUy¢ £ Alto
19/07/79 Exp (0,0019x2)XU¢ ¢ Moderado

5.1.3.6. Malha Computacional

O tipo de malha utilizada neste trabalho ¢ classificada como “ndo-estruturada”

(Figura 5.3). Esta foi a tentativa de garantir ainda mais simplicidade na implanta¢ao do
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modelo com garantia de aderéncia aos resultados de campo. A fim de melhorar os
resultados na altura dos amostradores a malha foi refinada, utilizando a funcgdo
“Refinement” do CFX®, na regido que representa o solo. Devido ao fato de todos os
experimentos serem realizados na mesma escala de comprimento (dominio da solu¢@o na
forma de prisma) ndo foi necessdrio repetir o teste de malha para todos os experimentos.
Foi tomando como base o experimento 20/09/1978 para realizacao dos testes de malha e
replicado o resultado final para todos os outros (Tabela 5.5). Este experimento foi tomado

como referéncia simplesmente pelo fato de ser o primeiro da série.
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Figura 5.3 — Vista lateral do dominio composto com a malha ndo estruturada proposta.

Malha aplicada a todas as simulag¢des do experimento de Copenhagen.

Tabela 5.5 — Resumo das caracteristicas da malha (referéncia: experimento 20/09/78)

Experimento Numero de Volumes Fator de Numero de
20/09/1978 de Controle Crescimento dos Nos
Volumes
1 326596 1,2 61339
2 470390 1,2 87460
3 730380 1,2 134392
4 935427 1,2 170993
5 1239829 1,2 225320
6 1700748 1,2 306931
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5.1.3.7.  Parametros Transientes

Mais uma vez o experimento 20/09/1978 foi tomado como referéncia para a
realizacdo dos testes de passo de tempo. Este parametro tem fundamental importancia na
simulacdo em processos transientes. Escolha de passos de tempo muito reduzido pode
aumentar significativamente o tempo de solucdo podendo tornar a simulacdo
impraticdvel. Em contrapartida, passos de tempo muito grandes, podem gerar resultados
com uma margem de erro significativa. Para realizacdo do teste de passo foi aplicada a
malha definida como 6tima no teste de malha. Foram testados passos de 30 segundos, 1

minuto, 3 minutos € 5 minutos.

5.1.3.8. Indices Estatisticos

Os indices estatisticos sdo utilizados para comparacgdo dos resultados obtidos com
os resultados de referéncia. Para tal comparagdo utilizou-se um programa desenvolvido
por Hanna em 1989 [Hanna, 1989], que é reconhecido pela comunidade cientifica da 4rea
de dispersdao atmosférica, apés o Workshop "Operational Short-Range Atmospheric
Dispersion Models for Environmental Impact Assesments in Europa", realizado na
Bélgica em 1994 (Degrazia, 2016). Varios autores também utilizaram esses indices nos
seus trabalhos para validagdo de suas teorias, entre os consultados citamos (Albani, 2014),
(Meneses, 2015) e (Hoinaski, 2015) O mesmo programa também é recomendado pela
USEPA — Agéncia de Protecdo Ambiental Americana (Mello, 2010). Os indices

estatisticos aplicados sdo:

e FErro quadritico médio normalizado: informa sobre todos os desvios entre
concentragdes dos modelos (Cy) e observadas (C,). O seu valor 6timo deve ser 0.

E definido como sendo:

(Co—cp)z
CoCp

NMSE = (5.14)

e Coeficiente de correlacdo: descreve o grau de associagdo ou concordancia entre

as variaveis. O seu valor 6timo deve ser 1. E definido como sendo:
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_ (CO _C—O)(Cp _m
O'oO'p

Cor

(5.15)

Fator de dois: FA2: a razdo entre C), e C, tem que estar entre 0,5 e 2,0. E definido

como:

c
Percentual de dados que estdo entre 0,5 < C—p <20
0

Fator de inclinacdo: informa a tendéncia do modelo de superestimar ou subestimar

as concentragdes observadas. O valor 6timo € zero. E definido como sendo:

G-%

b= sy

(5.16)

Desvio fracional padrdao: a medida da comparacao entre o previsto e o observado

da propagacio da pluma. O valor 6timo é zero. E definido como sendo:

F,=22"% (5.17)

O'0+O'p
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6. RESULTADOS E DISCUSSOES

Neste capitulo serdo apresentados os resultados das simulagdes de avaliagdo da
modelagem e das condi¢des de contorno propostas. Serd apresentado o resultado da
decomposicdo do vetor vento e a defini¢do da velocidade de fric¢do. Serd apresentado
também o resultado do teste para definicdo da malha e do teste de passo de tempo. Em
seguida, € apresentado o resultado da andlise da influéncia da fun¢do amortecimento
através de uma avaliacdo quantitativa. Esta avaliacdo foi feita comparando os resultados
de concentragdes obtidas no modelo comparados com os valores registrados nos
experimentos de Copenhagen. Para obtencdo dos valores de concentracdo foram seguidas
trés etapas no CFX®: 12 passo - a geracdo de uma linha no dominio de solu¢io (funcio
“Line”) representando alinha de amostradores em locais especificos que representam os
mesmos locais e distincias do amostradores do experimento de campo. 2% passo - a
utilizagdo da ferramenta “Lenghlnt” que realiza a integracdo de todos os valores da linha
gerada. 3% passo - divisdo do resultado da integracdo pela taxa de liberacdo do poluente
(em g/s) durante o experimento. Este conceito € conhecido como concentracio integrada
e tem a unidade de 10*g/m?. Este parAmetro servird de base para comparagdo com as
concentragdes integradas encontradas no experimento de Copenhagen.

Posteriormente, foram realizadas simulacdes para os 9 experimentos de
Copenhagen e os resultados foram convertidos em indices estatisticos para comparacao

com outros modelos matematicos de outros autores.

6.1.Definicao da Direcdo do Vetor Velocidade do Vento na Entrada

do Dominio

Para que o modelo representasse de forma qualitativa a direcdo do vetor
velocidade do vento em relacdo a entrada do dominio de solucdo, o autor propds a
decomposicdo do vetor considerando que a literatura dispde do angulo de entrada para
cada experimento de Copenhagen. A fim de demonstrar esta proposi¢ao, foi tomado o
experimento 20/09/1977 como exemplo da metodologia aplicada a todos os
experimentos. No experimento 20/09/1977 o vetor vento entra no dominio com uma
angulacdo de 292° em relacdo ao eixo central da pluma (Figura 6.1). Desta forma, a
velocidade de referéncia (u.r = 2,25m/s) medida a 10 m de altura, serd decomposta

em:
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Umontnate = | cos (292°) x Uref | =2,22 m/s (6.1)
Ujateral = | sen (292°) X Upes | =0,37 m/s (6.2)

Essas serdo as velocidades de entrada na montante e na entrada lateral do dominio

a fim de representar a decomposicao da velocidade de referéncia inicial.
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Figura 6.1 — Representacdo da angulagcdo do vento em relacdo ao centro da pluma

para o experimento realizado em 20/09/1977 em Copenhagen. Angulagdo de 292°.
Desta forma, para cada experimento, o procedimento de decomposicdo foi
repetido para cada experimento de Copenhagen, definindo a varidvel de entrada na

montante e na lateral do dominio conforme Tabela 6.1.

Tabela 6.1 — Valores da velocidade a montante e na entrada lateral do dominio,

definida pela decomposi¢ao do vetor velocidade do vento na entrada do dominio.

Experimento Angulo de entrada Uref Umontante Ulateral

1978/79 ©) m/s m/s m/s
20/09/78 292 2,25 2,22 0,37
26/09/78 256 5,05 5,00 0,20
19/10/78 294 2,55 241 0,64
03/11/78 243 2,60 2,40 0,69
09/11/78 255 3,33 2,97 0,41
30/04/79 258 7,97 7,90 0,44
27/06/79 265 5,00 4,97 0,53
06/07/79 302 4,38 4,13 1,78
19/07/79 254 5,10 4,95 0,68
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As Figuras de 6.2 a 6.10 demonstram, que de forma qualitativa, a metodologia de
decomposicdo atendeu muito bem a dire¢do do vetor de velocidade do vento para todos
os experimentos de campo tomados como referéncia. Desta forma, essa foi a metodologia

adotada para dar continuidade na avali¢do quantitativa do modelo.
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Figura 6.2 — Direcdo da pluma na simulacdo do experimento 20/09/1978 de
Copenhagen com a decomposicao do vetor velocidade do vento.
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Figura 6.3 — Direcdo da pluma na simulacdo do experimento 26/09/1978 de
Copenhagen com a decomposi¢ao do vetor velocidade do vento.
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Figura 6.4 — Direcdo da pluma na simulacdo do experimento 19/10/1978 de
Copenhagen com a decomposicao do vetor velocidade do vento.
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Figura 6.5 — Direcdo da pluma na simula¢do do experimento 03/11/1978 de Copenhagen
com a decomposicao do vetor velocidade do vento.
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Figura 6.6 — Direcdo da pluma na simulacdio do experimento 09/11/1978 de
Copenhagen com a decomposicao do vetor velocidade do vento.
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Figura 6.7 — Direcdo da pluma na simulacdo do experimento 30/04/1979 de
Copenhagen com a decomposi¢ao do vetor velocidade do vento.
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Figura 6.8 — Direcdo da pluma na simulacdo do experimento 27/06/1979 de
Copenhagen com a decomposicao do vetor velocidade do vento.
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Figura 6.9 — Direcdo da pluma na simulacdio do experimento 06/07/1979 de
Copenhagen com a decomposicao do vetor velocidade do vento.
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Figura 6.10 — Direcdo da pluma na simulacdo do experimento 19/07/1979 de
Copenhagen com a decomposicao do vetor velocidade do vento.

6.2.Teste de Malha

A caracteristica da malha testada foi definida previamente no item 5.1.3.6. O
resultado do teste de malha serd analisado de forma quantitativa, considerando a
concentracdo integrada de cada teste comparada com a concentracdo observada no
experimento 20/09/1978. As simulagdes foram feitas com o mesmo passo de tempo de 5
min, no estado transiente, com tempo total de 60 min, conservando todas as outras
variaveis iguais, alterando apenas o grau de refinamento da malha. A Tabela 6.2 mostra
os resultados encontrados bem como o erro calculado entre as duas medidas:

concentracdo observada no campo versus a concentracdo integrada do teste.
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Tabela 6.2 — Resultados do teste de malha

Experimento | Concentracdo | Concentragio | Erro | Concentragdo | Concentragio | Erro
2000971978 Integrada Integrada (%) Integrada Integrada (%)
Observada Modelo Observada | Modelo (Arc2)
(Arcl) (Arcl) (Arc2) (10* s.m?)
(10*sm?) | (10%s.m?) (10* s.m?)
1 6,48 8,23 27 2,31 4,33 87
2 6,48 8,11 25 2,31 4,29 86
3 6,48 8,01 24 2,31 4,19 81
4 6,48 7,98 23 2,31 4,01 73
5 6,48 7,96 23 2,31 3,99 73
6 6,48 7,94 22 2,31 3,98 72

A comparacgio entre as concentracOes integradas obtidas apos o refino na malha
mostra que existe uma mudanga importante do teste de 1 a 4. Vale lembrar que o
experimento 20/09/1978 foi tomado como referéncia para o teste de malha, apenas para
que fosse observado o comportamento da variacdo dos resultados, em funcdo
exclusivamente da malha, sem se preocupar com o erro em relagdo ao resultado
experimental de campo. Nao foi aplicada nenhuma funcdo amortecimento a fim de
melhorar a correlacio com os dados de campo. Nota-se que apesar do erro da
concentracdo simulada ser elevado em relacdo a concentracdo observada, ndo ha uma
variacdo significativa a partir do teste 4, indicando que um aumento no nimero de volume
de controle do dominio de solu¢do ndo acarreta em modificacdo no resultado final da
simulacdo, apenas em aumento da demanda computacional e tempo de processamento.

Dessa forma, a malha escolhia foi a malha com grau de refinamento do teste 4.

6.3.Teste de Passo de Tempo
Utilizando a mesma metodologia do teste de malha, o experimento 20/09/1978 foi
tomado como referéncia para o teste de passo de tempo. Mais uma vez, o resultado da
concentrac¢do integrada foi comparada com o resultado encontrado em campo. Para este
teste foi aplicada a malha definida como 6tima do teste de malha (teste 4) conservando

constante todas as outras varidveis e condi¢cdes de contorno do experimento. Os passos
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de tempo testados foram: 30s (teste 1), 1 min (teste 2), 3 min (teste 3) e 5 min (teste 4).

A Tabela 6.3 apresenta os resultados encontrados.

Tabela 6.3 — Resultados do teste de passo de tempo

Experimento | Concentracdo | Concentra¢do | Erro Concentracdo | Concentragao Erro
UL Integrada Integrada (%( Integrada Integrada (%)
Observada Modelo Observada Modelo (Arc2)
(Arcl) (Arcl) (Arc2) (10* s.m?)
(10 s.m?) (10* s.m?) (10* s.m2)
1 6,48 7,98 23 2,31 4,01 73
2 6,48 7,98 23 2,31 4,01 73
3 6,48 7,98 23 2,31 4,02 74
4 6,48 7,99 23 2,31 4,02 74

Analisando os resultados finais do teste de passo observa-se que ndo existe uma
diferenca significativa. Neste caso, € possivel utilizar qualquer intervalo entre 30 segundo
e 5 minutos sem que o resultado final do modelo seja prejudicado. O passo de tempo

escolhido foi 60s.

6.4. Teste de Aderéncia do Calculo do Perfil Vertical de Vento e
Velocidade de Fric¢ao

O experimento de Copenhagen dispde de uma série de valores de velocidade de
vento medidos em diferentes alturas, definindo assim um perfil vertical para cada
experimento. Com isso, € possivel fazer uma comparacao entre os valores calculados e
os medidos em campo. Para testar a aderéncia da equacdo proposta para definicio do
perfil vertical de vento, foram utilizadas como referéncias as medidas descritas no
experimento de Copenhagen feitas a 10 m e 120 m de altura. Desta forma, aplicando a
equacdo (5.2) para esses mesmos pontos foi possivel calcular o erro entre a velocidade

calculada e a medida em campo (Tabela 6.4).
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Tabela 6.4 — Comparacao do valor da velocidade medida em campo com a velocidade
calculada em diferentes alturas.

Experimento | Velocidade | Velocidade Velocidade Velocidade | Erroemy | Erroemy
medida em y | medida em y calculada calculada = (gy))m = (lé())m
=10 (ms?) | =120 (m.s?) | emy=10 emy =120
(m.s™) (m.s™")
20/09/78 2,25 4,10 2,51 4,59 11 12
26/09/78 5,05 10,07 5,17 9,43 2 6
19/10/78 2,55 5,24 2,49 4,55 2 13
03/11/78 2,60 4,00 2,47 4,51 5 13
09/11/78 3,33 6,34 3,00 5,60 10 12
30/04/79 7,97 14,00 8,17 14,9 2,5 6
27/06/79 5,00 7,34 4,97 743 0,7 1
06/07/79 4,38 9,70 4,62 8,49 5 12
19/07/79 5,10 10,20 5,14 9,37 8 8
Média - - - - 5,13 9,22

Outra equacio testada foi a proposta para o cdlculo da velocidade de fric¢do

(equacdo 5.3), uma vez que a literatura que descreve o experimento de Copenhagen

dispde das mesmas. Os resultados estdao apresentados na Tabela 6.5.

Tabela 6.5 — Comparacio do valor da velocidade de fric¢ao (u,) do modelo com os
dados do experimento de Copenhagen

Experimento L (m) U U Erro
1978/79 Observada Modelo (%)
20/09/78 -46 0,37 0,35 5
26/09/78 -384 0,74 0,71 4
19/10/78 -108 0,39 0,34 13
03/11/78 -173 0,39 0,34 13
09/11/78 =577 0,46 0,42 0
30/04/79 -569 1,07 1,12 5
27/06/79 -136 0,65 0,56 14
06/07/79 =72 0,70 0,64 9
19/07/79 -382 0,77 0,71 8
Média - - 7,89
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De acordo com as Tabelas 6.4 e 6.5, podemos concluir que as equagdes que
definem tanto o perfil vertical de vento quanto a velocidade de fric¢do, propostas neste
trabalho, atenderam muito bem a tentativa de definir uma equacdo que representasse o
fendmeno descrito fisicamente no experimento de Copenhagen. Para o perfil de
velocidade calculado a 10m de altura o erro, em relagdao ao valor medido em campo, foi
de 5,13% em média. A variacdo nesta altura foi de valor minio de 0,7% para o
experimento do dia 27/06/79, e valor médximo de 11% para o experimento do dia
20/09/78. Para a altura de 120m, o erro médio de todos os experimentos foi de 9,22%.
Neste caso, o valor minimo foi de 1% para o experimento do dia 27/06/79 e 13% para
dois experimentos, 19/10/78 e 03/11/78. Estes erros podem ser considerados muito
baixos, uma vez que os dados disponiveis na literatura que descreve o experimento de
Copenhagen, sdo resultantes de médias didrias, que ja trazem um erro de
aproximadamente 10% em relagdo aos valores hordrios obtidos. Consequentemente, a
velocidade de friccdo também apresentou um erro com uma grandeza préoximo dos
valores encontrados na velocidade. De fato, a Tabela 6.5 apresenta um erro médio de
7,89% o que também € considerado um excelente resultado. Desta forma, foi possivel
aplicar as equacdes propostas para a defini¢cao do perfil da velocidade do vento, bem como
para o cdlculo da velocidade de fric¢c@o, sem a necessidade de ajustes empiricos em fungao

da estabilidade atmosférica.

6.5. Avaliacdo da Influéncia da Funcdo Amortecimento
Com o objetivo de evidenciar a importancia da fungdo amortecimento (f,,), neste

caso a variacao da viscosidade turbulenta em funcao da distancia, como apresentado pelo
autor, dois experimentos de Copenhagen foram tomados como referéncias e simulados
nas mesmas condi¢cdes de contorno, variando apenas a definicio da viscosidade
turbulenta. Dois experimentos foram usados como base para a simulagdo. Em ambos os

casos duas situagdes foram propostas:
1) Simulagdo realizada sem a fun¢do amortecimento;

2) Simulagdo realizada, com as mesmas condi¢des de contorno do item 1), com

a funcdo amortecimento proposta neste trabalho.
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Também foi testada a sensibilidade da fungao amortecimento em relacado a classe
de estabilidade. O experimento de 26/09/1978 foi realizado na condi¢cdo atmosférica
instivel. Posteriormente o autor realizou a mesma demonstracdo utilizando um

experimento 19/07/1978 com a classe de estabilidade neutra.

e Experimento 26/09/1978

A Tabela 6.6 apresenta os resultados do experimento 26/09/1978 simulado sem a
aplicacdo e com a aplicacdo da funcdo amortecimento. Os resultados Teste 1 (arco 1) e
Teste 1 (arco 2) representam as concentracoes integradas dos arcos 1 e 2 respectivamente,
da simula¢do do experimento sem adi¢do de fun¢do amortecimento, utilizando apenas a
funcdo “parede” padrio do CFX®. J4 os resultados Teste 2 (arco 1) e Teste 2 (arco 2)
representam as concentracoes integradas do arco 1 e 2 respectivamente, da simulagdo com o uso
da funcdo amortecimento proposta para os experimentos com classe de estabilidade instdvel
(classe C de Pasquill). Para o Teste 2 (arcos 1 e 2) foi aplicada a fun¢do amortecimento descrita
na equagdo (6.3) retirada da Tabela 5.4. O comportamento das plumas de dispersdo foi

apresentado na Figura 6.11.

(fu) = Exp (0.0019x2)xUy-¢ ¢ (6.3)

Figura 6.11 — Representacdo da dispersdo atmosférica do experimento 26/09/78 sem a
variacdo da viscosidade turbulenta (2 esquerda), e a dispersdo com a utiliza¢do de equagao
empirica correlacionando a viscosidade turbulenta com a distancia (a direita).
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Tabela 6.6 — Resultados comparativos de simula¢gdes com a aplicacdo da funcdo
amortecimento — experimento 26/09/1978

Experimento Concentragdo Concentracio Erro
Integrada Integrada (%)
Observada Modelo
(10* s.m™) (10* s.m™)
Teste 1 (Arco 1) 5,38 4,95 8,0
Teste 2 (Arco 2) 2,95 4,49 52
Teste 3 (Arco 1) 5,38 4,95 8,0
Teste 4 (Arco 2) 2,95 3,27 11,0

e Experimento 19/07/1978

A avali¢do da fun¢do amortecimento no experimento 19/07/1978 foi realizado da
mesma forma que demonstrado anteriormente no experimento 26/09/1978. Na primeira
simulacdo ndo foi adicionada nenhuma equagdo que representasse uma funcdo
amortecimento. Na segunda simulagdo foi aplicada a funcdo amortecimento (equagdo
6.3). Os resultados das simulagdes foram apresentados na Tabela 6.7, bem como o

comportamento da pluma foi apresentado na Figura 6.12.

Figura 6.12 — Representacdo da dispersdo atmosférica do experimento 19/07/1978 sem a
variacdo da viscosidade turbulenta (2 esquerda), e a dispersdo com a utilizagdo de equagao
empirica correlacionando a viscosidade turbulenta com a distancia (a direita).
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Tabela 6.7 — Resultados Comparativos de Simula¢des com a Aplicacao da Fungdo
Amortecimento — experimento 19/07/1978

Experimento Concentragdo Concentracio Erro
Integrada Integrada (%)
Observada Modelo
(10* s.m™) (10* s.m™)
Teste 1 (Arco 1) 4,58 4,45 3,0
Teste 1 (Arco 2) 3,11 3,99 22,0
Teste 2 (Arco 1) 4,58 4,55 0,6
Teste 2 (Arco 2) 3,11 3,27 5,0

Conforme demonstrado nas Tabelas 6.6 ¢ 6.7 a fungcdo amortecimento
proposta corrigiu significativamente os resultados das concentracdes integradas para os
experimentos usados como referéncia. No caso da dispersdo ocorrida em ambiente com
estabilidade instdvel (experimento 26/09/1977) a maior contribui¢do foi em relacdo ao
arco 2, onde o erro calculado (entre o valor observado e o modelo) caiu de 52% para 11%,
quando aplicada a funcdo amortecimento. Para o experimento ocorrido na classe de
estabilidade neutra (experimento 19/07/1978) a correcdo ocorreu tanto no arco 1 (linha
mais proxima do lancamento) quanto no arco 2. A diferenca de erro entre as duas
simulacdes (com e sem a fun¢do amortecimento), foi de 3% par a 0,6% para o arco 1 e de
22% para 5% para o arco 2 (Tabela 6.7). Em ambos os experimentos, foi possivel
confirmar que os resultados melhoraram significativamente quando a viscosidade
turbulenta foi corrigida através da fun¢cdo amortecimento, proposta como uma funcao da
distancia (coordenada z).

Alguns autores ja estudaram e analisaram o comportamento da viscosidade
turbulenta variando com fun¢des amortecimentos, fazendo com que o modelo de
turbuléncia k-¢ fosse adaptado a um escoamento a baixo niimero de Reynolds. E o caso
dos estudos de (Mathur, 2013), (Edeling et al., 2014), (Reeuwijk e Hadziabdi¢, 2015),
(Wray e Agarwal, 2015), (Igci e Arici, 2016) e (Zhang et al., 2016). No entanto, os
referidos estudos fizeram anélise de experimentos ocorridos entre placas, ambientes
controlados, experimentos com dimensdes muito menores que a de um ambiente de
dispersdo atmosférica, e na maioria deles, utilizaram modelos comparativos de baixo
nimero de Reynolds como os de: (Launder-Sharma, 1974), (Lam-Bremhorst, 1981),

(Chien, 1982) e (Abe-Kondoh-Nagano, 1994). Varios desses estudos também propuseram
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corre¢des em fatores dos modelos referéncias, ou até mesmo propuseram novas equacgoes
empiricas. Todos os estudos consultados até o momento, fizeram andlises detalhas e
profundas em fun¢des de amortecimento que variaram com a altura da camada viscosa,
ou da distancia da parede (coordenada y). Para aprimorar a andlise da influéncia da fun¢ao
amortecimento proposta, foi necessario recorrer a uma avalicdo do comportamento de
alguns fatores importantes envolvidos na dispersdo simulada. Analisando o
comportamento da viscosidade turbulenta, em funcdo da altura y, no experimento
26/09/1978 (Figura 6.13) sem a aplica¢do da fun¢do amortecimento, observamos que
houve um aumento significativo nos primeiros 100 metros, e posteriormente reduziu até

se estabilizar préximo de 0,087 Kg/m.s
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Figura 6.13 — Variagdo da viscosidade turbulenta com a altura (y) para o

experimento 26/09/1978 sem a aplicacdo da funcdo amortecimento.

Tal comportamento se explica analisando matematicamente a equacao (3.28) onde

a viscosidade turbulenta foi definida como uma razado entre a energia cinética turbulenta
(k) e a taxa de dissipacao da energia cinética (€). Ambos os pardmetros sdo inversamente
proporcionais a altura, como mostrado nas equagdes (5.8) e (5.9) e nas Figuras (6.14) e

(6.15) respectivamente.
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Figura 6.14 — Variacdo da energia cinética turbulenta (k) com a altura (z) no

experimento 26/09/1978 sem a aplicacdo da funcdo amortecimento.
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Figura 6.15 — Variacao da dissipag@o da energia cinética turbulenta (€) com a

altura (z) no experimento 26/09/1978 sem a aplicacdo da fun¢@o amortecimento.

Logos nos primeiros 10 metros de altura, a dissipacdo da energia cinética (&)
reduziu drasticamente. Por isso a viscosidade turbulenta, sendo inversamente
proporcional, subiu consideravelmente até a altura de aproximadamente 100 metros.
Neste ponto, energia cinética (k) comega a diminuir se equilibrando com a dissipagao (&),
sendo que a partir dessa altura a viscosidade turbulenta comeca a reduzir na mesma
propor¢do de (k) e (&).

Na altura préxima do solo (viscosidade préxima da parede) o valor da viscosidade

turbulenta foi de 0,036 Kg/m.s e variou até 0,61kg/m.s na altura de 2 metros, onde estao
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localizadas as estacdes de amostragem. Isso significa que, na simulacdo onde ndo se
aplicou a fun¢do amortecimento, em funcdo da distancia z, o valor em qualquer posi¢ao
no dominio foi constante para a viscosidade turbulenta. Ou seja, na altura dos
amostradores, o valor foi sempre de 0,61kg/m.s independentemente da posicio medida
em relacdo ao eixo z. Nesta simulagdo, as trés camadas que definem o tipo de fluxo
(turbulento ou laminar) sdo constantes e ndo sofrem nenhum tipo de influéncia
significativa entre elas (Figura 6.16). Em relacdo a distancia, a viscosidade turbulenta
seguiu a defini¢do da equacdo (6.3), aumentando exponencialmente com a distincia do

lancamento, conforme intencdo prevista de aumentar a viscosidade turbulenta para

aumento da mistura (Figura 6.17).
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Figura 6.16 — Representacdo das camadas de escoamento distribuidas em funcdo da
(Rosa, 2003)
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Figura 6.17 — Representacao da variagao da viscosidade turbulenta em fun¢ao da

distancia (z) com base na fun¢do amortecimento proposta.
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De fato, a afirmacdo de constincia para as camadas do fluxo ndo é totalmente
verdadeira, pois em condi¢Oes normais, a atmosfera sofre alteracOes significativas em
funcdo da sua escada e das vdrias interferéncias do meio. Em regimes turbulentos ocorrem
trocas turbilhonar de movimento que afetam as camadas adjacentes podendo alterar a
caracteristica do escoamento (Figura 6.18). A variacdo do vetor vento dentro do dominio
¢ um dos fatores que afetam diretamente a caracteristica laminar ou turbulenta do fluxo.
As Figuras (6.19) e (6.20) mostram como ocorre a variagdo do perfil do vento em planos
(x,z), com alturas diferentes para o experimento 26/09/1978, sem a aplica¢do da funcdo

amortecimento e apds aplicacdo da funcio.

F A re
. L
y ; 5
' T :
; - 3 ¥
= <
2 ‘-.:1 % - “:,% . .
; B Mt - Treca malecular do ""&f 2 = s © Troca turbihonar de
iz ' quantidade de e sd . guantidade de 1
: maoimento o AT R

Figura 6.18 — Representacio da troca de movimento entre camadas do escoamento.

Figura 6.19 — Variacdo do perfil do vento em planos (x,z) variando de 2 metros de
altura até 1900 metros sem aplicacdo da funcdo amortecimento. y, constante com a
distancia (coordenada z).
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Figura 6.20 — Variacdo do perfil do vento em planos (x,z) variando de 2 metros de

altura até 1900 metros quando aplicada a fun¢do amortecimento. py, variando com a

distancia (coordenada z).

A Figura (6.19) mostra que o perfil do vento na mesma altura, sofre pouca
variacdo em relacdo a distincia, preservando assim as camadas viscosas e turbulentas
distintas. Neste caso, a variagdo ocorreu de forma mais intensa apenas em fun¢do da
altura. Sem influéncia de uma camada para outra. Ja na Figura (6.20) a variacdo ocorreu
uma variacdo significativa no vetor vento em fungdo da altura e da distincia da entrada
do dominio, caracterizando um escoamento com forte troca turbilhonar entre camadas.
Foram registradas variacoes de velocidade do vento de 5 m/s até regides com 10 m/s na
mesma altura (mesmo plano).

Uma outra andlise foi feita com a sobreposi¢do de imagens. A Figura (6.21)
representa a pluma de dispers@o sobreposta a representacao da distribui¢do do vento no
plano (x,z). Neste caso, observa-se que o direcionamento da pluma segue a decomposicao
do vetor vento no dominio (entrada lateral ao fluxo principal) como ja demonstrado
anteriormente, mas a dispersdo ocorre de forma similar a um escoamento laminar com
pouco “espalhamento” ndo representando o resultado quantitativo do experimento de
campo. Apds a aplicacdo da fun¢do amortecimento, observa-se que a variacao do perfil
do vento na mesma camada, e entre camadas, ocorreu de forma mais intensa garantindo
maior turbuléncia, e consequentemente um grau de mistura maior em todo o dominio
(Figura 6.22). Esta simulacdo atendeu muito bem a avaliacdo quantitativa quando

comparado com o experimento de campo.
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Figura 6.21 — Sobreposi¢do da imagem da pluma com o perfil do vento para o

experimento 26/09/1978 sem aplicacdo da fung¢do amortecimento.

Figura 6.22 — Sobreposicdo da imagem da pluma com o perfil do vento para o

experimento 26/09/1978 com aplicacdo da fungdo amortecimento.

Por fim, apds a constatacdo da importancia da inser¢do da fun¢do amortecimento
proposta pelo autor, variando com a distancia, foram simulados todos os experimentos de

Copenhagen, constando os seus resultados na Tabela 6.8.
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Tabela 6.8 — Comparacdo entre os Valores de Concentra¢des Integrada do Modelo
com o Experimento de Copenhagen

Experimento Concentragdo Concentracio Erro

Integrada Integrada (%)

Observada Modelo

(10 s.m™?) (10 s.m?)
20/09/78 (Arco 1) 6,48 7,87 21
20/09/78 (Arco 2) 2,31 2,15 7
26/09/78 (Arco 1) 5,38 4,95 8,0
26/09/78 (Arco 2) 2,95 3,27 11,0
19/10/78 (Arco 1) 8,20 8,12 1,0
19/10/78 (Arco 2) 6,22 6,65 7,0
19/10/78 (Arco 3) 4,30 4,69 9,0
03/11/78 (Arco 1) 11,66 9,56 18
09/11/78 (Arco 1) 6,72 7,72 15
09/11/78 (Arco 2) 5,84 5,16 12
30/04/79 (Arco 1) 3,96 3,08 22
30/04/79 (Arco 2) 2,22 2,73 23
27/06/79 (Arco 1) 6,70 6,27 6
27/06/79 (Arco 2) 3,25 2,80 14
06/07/79 (Arco 1) 4,16 4,30 15
06/07/79 (Arco 2) 2,02 1,85 8
19/07/79 (Arco 1) 4,58 4,55 0,6
19/07/79 (Arco 2) 3,11 3,27 5

6.6. Comparacao com Outros Modelos Dispostos na Literatura
Os resultados do modelo proposto foram comparados com outros modelos
encontrados na literatura (Tabela 6.9), da mesma forma feita por Pfluck (2010) e em
Albani (2014). Ou seja: os indices estatisticos do modelo proposto foram comparados
com os indices dos modelos dispostos, que por sua vez utilizaram abordagens e
metodologias cientificas diferente para resolver as equagdes da dispersao atmosférica.

Séao eles:

e Trés modelos que utilizam fung¢des de densidade de probabilidade para a

velocidade turbulenta: gaussiana, ndo-gaussiana e Gram-Charlier (turbuléncia
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gaussiana e ndo-gaussiana). Método denominado SLI (Solu¢do de Langevin

Iterativa) (Carvalho e Vilhena, 2005);

Trés modelos para a solu¢cdo da equagdo de Langevin através do cdlculo de Ito
(Carvalho et al., 2002), utilizando as mesmas fun¢des densidades de probabilidade

que os trés modelos anteriores supracitados;

Duas solugdes analiticas da equagdo euleriana (Vilhena et al., 1998) e (Sharan et

al., 2006);

Um modelo euleriano resolvido com a aplicacdo de diferentes formulacdes para

as difusividades turbulentas (Degrazia et al., 2001);

Um modelo gaussiano (Degrazia, 1998);

Uma solugdo analitica da equagdo de difusdo-adveccdo pelo método GILLT,

utilizando diferentes coeficientes de difusao (Buske, 2004);

Quatro solucdes analiticas da equagdo de transporte advectivo-difusivo
tridimensional transiente, incluindo a parametrizacio para as componentes
horizontais do vento médio e difusividade turbulenta vertical (Kumar e Sharan,

2010), (Guerrero et al., 2012), (Aragdo, 2012) e (Albani, 2014);

Duas solucdes de um modelo numérico semi-lagrangeano bidimensional

(Meneses, 2015).
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Tabela 6.9 — Quadro comparativo entre o0 modelo proposto e outros autores

Modelo Matematico NMSE FB FS Corr FA2
Modelo Proposto (Gomes, 2017) 0,02 0,006 0,07 0,95 1,00
SLI_Gaussiano (Carvalho e Vilhena, 0,05 -0,11 -0,11 0,93 1,00
2005)
SLI_Gaussiano (Carvalho e Vilhena, 0,04 -0,11 0,01 0,94 0,96
2005)
SLI_Gram-Charlier (Carvalho e 0,03 0,01 0,03 0,93 1,00
Vilhena, 2005)
(Vilhena et al., 1998) 0,07 0,06 0,23 0,90 1,00
Ito-Gaussiano (Carvalho et al., 2002) 0,06 0,09 0,27 0,91 1,00
Ito-Nao-Gaussiano (Carvalho et al., 0,07 -0,14 0,01 0,92 1,00
2002)
Ito-Gram_Charlier (Carvalho et al., 0,08 -0,02 -0,06 0,82 0,96
2002)
(Degrazia, 1998) 0,08 0,1 0,31 0,87 1,00
(Sharan et al., 2006) 0,36 - - - -
(Degrazia et al., (Eq. 1), 2001) 0,06 0,03 0,10 0,89 1,00
(Degrazia et al., (Eq. 2), 2001) 0,16 0,28 0,27 0,89 1,00
(Buske, (Eq.1), 2004) 0,06 -0,14 -0,02 0,97 1,00
(Buske, (Eq.2), 2004) 0,02 0,01 0,05 0,97 1,00
(Buske, (Eq.3), 2004) 0,07 0,09 0,09 0,90 1,00
(Guerrero et al., 2012) 0,06 0,02 0,16 0,83 0,96
(Kumar e Sharan, 2010) 0,086 0,12 0,65 0,83 1,00
(Aragio, 2012) 0,07 0,02 0,2 0,83 0,96
(Albani, 2014) 0,06 0,11 0,16 0,86 1,00
S-L Grade 2 - Degrazia (Meneses, 0,06 0,10 0,19 0,87 1,00
2015)
S-L Grade 2 — Ulke (Meneses, 2015) | 0,08 0,16 0,23 0,86 1,00
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De acordo com Degrazia, 2016, o FA2 € provavelmente a medida mais robusta de
performance, devido a sua pequena insensibilidade a valores discrepantes. Valores de
FA2 iguais a 100% (ou 1) indicam que todos as estimativas estdo entre a metade e duas
vezes o valor dos dados observados. Ou seja, o FA2 representa a porcentagem de acerto
das estimativas, dentro de um limite aceitdvel. Para valores de FA2 proximo de 0,5 a
indicacdo € de que o modelo subestimou os resultados de referéncia. Ja para valores
proximos de 2, significa que o modelo superestimou. Desta forma, um resultado
consistente de aderéncia € préximo de 1. Com isso, podemos afirmar que o modelo
proposto apresentou de forma geral um bom resultado, pois o valor de FA2 foi exatamente
1.

O NMSE abrange tanto erros sistemdticos quanto aleatérios, mas pode ser
influenciado pela presenca de valores extremos, mesmo quando ocorrem poucas vezes.
Uma aproximacgdo perfeita entre observacdes e previsoes apresenta NMSE igual a O
(Chang et al., 2004). Para o modelo proposto o resultado foi de um NMSE igual a 0,02.
Foi o menor valor quando comparado com os outros autores.

Outro indice estatistico utilizado para avaliar a sensibilidade do modelo em
superestimar ou subestimar foi o . Neste caso o valor 6timo deve ser préximo de zero.
Para o modelo proposto o resultado foi de 0,006. Para avaliar o grau de concordancia
entre as varidveis, ou correlacdo, foi utilizado o indice Corr. Para definir como bom
desempenho o seu valor deve ser proximo de 1. Para o modelo proposto o valor
encontrado foi de 0,95. Novamente, pontuando entre os melhores quando comparado com
as referéncias.

Avaliando os parametros estatisticos que foram utilizados para verificar a
performance do método de determinagdo dos coeficientes de dispersdo, na tentativa de
estimar as observacdes em campo, observamos que o modelo proposto apresentou um
bom desempenho mesmo quando comparado com diferentes modelos propostos por
outros autores. O que torna as proposi¢des robustas suficientes na determinacao de um

modelo de previsdo da qualidade do ar.
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7. CONCLUSOES

Neste trabalho foi proposto um modelo matematico, baseado em CFD, para
previsdo e andlise da dispersdao de poluentes na atmosfera. O modelo utilizado para o
fechamento dos termos de turbuléncia foi o modelo k-¢ padrdo com a introdugdo de
fun¢des amortecimentos responsdveis pelo ajuste da viscosidade turbulenta ao longo do
dominio. A validacdo do modelo foi feita através de simulacdes dos experimentos de
Copenhagen, indices estatisticos e comparacdo com resultados de outras pesquisas
encontradas na literatura que simularam os mesmos experimentos (nas mesmas condicoes
de contorno).

Os resultados obtidos através das simulacdes do experimento de Copenhagen
mostraram a importancia da adi¢do de fun¢Oes amortecimentos para ajuste da viscosidade
turbulenta na dire¢do do lancamento do poluente. Em simulacdes executadas sem a adi¢ao
de tais funcdes, com a viscosidade turbulenta constante na direcdo de z, a dispersao da
pluma apresentou um escoamento préximo do laminar, com pouca dispersdo do poluente
ao longo do dominio. Esses resultados ndo representaram de forma quantitativa o
experimento de campo. As concentracdes integradas pouco reduziram com o avango da
pluma demonstrando uma caracteristica similar ao escoamento laminar. Os resultados das
concentracdes integradas melhoraram significativamente quando a fung¢do amortecimento
foi adicionada, elevando a viscosidade turbulenta ao longo do dominio. Neste caso, pode-
se observar um aumento importante no nivel de turbuléncia, e consequentemente maior
mistura, na direcdo do lancamento do poluente, causando uma dispersdo maior e se
aproximando dos resultados de campo.

A necessidade de correcdo da viscosidade turbulenta no modelo k-¢ padrdo, ocorre
devido ao cardter isotropico do modelo que impossibilita a reprodugdo da turbuléncia
encontrada em atmosferas estratificadas, fazendo com que resultados de simula¢des em
atmosferas de elevada conveccdo apresentem discrepancias significativas quando
comparados com experimentos reais de campo. A turbuléncia tem como caracteristica
altos niveis de anisotropia, sobretudo para as grandes escalas dos escoamentos. Isto diz
que, tomar a viscosidade turbulenta como uma grandeza ndo tensorial, pode ser uma
aproximacao comprometedora. A viscosidade molecular € uma propriedade do fluido e a
viscosidade turbulenta uma caracteristica do escoamento. Desta forma, € necessario
modelar a viscosidade turbulenta considerando as variagdes e flutuacdes existentes no

escoamento.
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Ao comparar o desempenho do modelo com outros modelos mateméticos
propostos, verifica-se que o modelo apresenta um desempenho bastante satisfatério
considerando todas as simulacdes realizadas em diferentes classes de estabilidade. O
modelo proposto atingiu indices estatisticos como 0,95 para o fator de correlagdo (Corr)
e 1 para o fator de 2 (FA2).

De forma geral, a equacdo proposta para a fun¢cdo amortecimento substituiu
consistentemente a fungio parede do software (CFX®) utilizado, e simulou a variacio da
viscosidade turbulenta na direcao perpendicular da dispersdo, garantindo resultados muito

proximos dos encontrados no experimento de Copenhagen.

7.1.Perspectivas para Futuros Trabalhos
O vasto campo de pesquisa na drea de dispersdo atmosférica permite a
continuidade da pesquisa abordando novos aspectos que ndo foram considerados neste
trabalho. Alguns tépicos abaixo, poderiam agregar valor no entendimento mais completo

do fendmeno. Entre eles, o autor propoe:

e Implementar no modelo proposto a modelagem de deposicao seca e umida
de poluentes;

e Modelar reacdes quimicas de formacgdo de poluentes secundarios durante
a dispersao;

e Aproximar e classificar as equacOes empiricas de amortecimento ao grau
de convecgdo;

e Realizar andlises de comparacdo com o AERMOD (rotina regulatoria

utilizada pela agéncia ambiental americana — USEP);
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